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Kurzfassung

In diesem Vorhaben ist die Entwicklung von eigenen Modellen der GRS fir Vorgange im
Sicherheitsbehélter (SB) fir die Rechencodes COCOSYS und ASTEC fortgesetzt wor-

den. Entsprechend der Ubergeordneten Zielsetzung wurden hierzu wesentliche Modelle

fur die wichtigsten zurzeit untersuchten Themen gemalf internationalem Stand von For-

schung und Entwicklung (F&E) aktualisiert und verbessert. Die Schwerpunkte der Arbei-

ten fur COCOSYS lagen auf folgenden drei Themenkomplexen:

lod- und Spaltprodukte: Mit zahlreichen Modellverbesserungen wurde zum inter-
nationalen Wissensstand bei der Interpretation aktueller Versuche zum Themen-
komplex (in der THAI-Anlage sowie bei OECD-BIP und -STEM) beigetragen, u. a.
zum Einfluss der Feuchte auf die Reaktion zwischen lod und Dekontaminations-An-
strichen und zur Wechselwirkung zwischen lod und Silberaerosol. Die fortgeflihrte
Umstellung auf neue Datenstrukturen flr zentralisierte Bilanzen fir alle Teilmodelle
im lod- und Spaltproduktmodell erhdht die Konsistenz der Simulation. Die Umstruk-

turierung ist weit fortgeschritten aber nicht abgeschlossen worden.

Thermohydraulik im SB: Aufgrund von Verbesserungen zur detaillierten Simulation
einer Temperaturverteilung in Wasserpools mit dem 3D-Modell CoPool bzw. zum
Auffillen von COCOSYS-Zonen mit Wasser wurde der Anwendungsbereich von
COCOSYS auf Unfallablaufe erweitert, bei denen die Gegenwart von betrachtlichen
Wasserpools in Raumbereichen Einfluss auf die Thermohydraulik der Atmosphére
hat.

Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten: Die hier erarbeitete Erganzung eines Modells fur
den Ubertrag von Schmelze und enthaltenen Spaltprodukten zwischen Primarkreis
(von ATHLET-CD berechnet) und SB (COCOSYS) zum Zeitpunkt des RDB-
Versagens ermoglicht gekoppelte Rechnungen mit ATHLET-CD und COCOSYS fir
den gesamten Unfallablauf mit Freisetzung von Schmelze in den SB. Dabei wird die
Maoglichkeit mehrerer Schmelzepools in verschiedenen Raumen der Anlage bertick-
sichtigt. Mit der Zielsetzung, den aktuellen Kenntnisstand zum Eintrag und zur Kuhl-
barkeit von Schmelze in Wasserpools im SB sowie zu Kernfangersystemen in den
Modellstand von COCOSYS zu integrieren, sind erste Grundlagen erarbeitet wor-
den. Die Implementation von entsprechenden Modellen ist fur ein Nachfolge-Vorha-

ben geplant.



Neben diesen fachlichen Schwerpunkten wurden Arbeiten zur Pflege und Konsolidie-
rung des COCOSYS-Quellcodes und der Code-Dokumentation fortgefihrt, erfolgte die
Beteiligung an internationalen Aktivitdten wie den EU-Projekten CESAM und JASMIN
(beide zur Weiterentwicklung von ASTEC) sowie an fachgebietsbezogenen Initiativen
der OECD/NEA, und es wurden kontinuierliche Qualitatssicherungsarbeiten wie z. B. die

Auswertung von Informationsrickflissen der Anwender der Rechencodes durchgefiihrt.



Abstract

In the frame of this research project GRS continued its development of own models for
phenomena and processes in the containment for the simulation codes COCOSYS and
ASTEC. With view to the project’s superior objective, relevant models of the most im-
portant processes which are currently under investigation are updated and improved ac-
cording to today’s international state-of-the-art. Main focus of work on the code

COCOSYS was on the following three topics:

— lodine and fission products: With several model improvements in COCOSYS,
GRS contributed to the international state of knowledge regarding the interpretation
of recent experiments (as e. g. in the THAI-facility or in the OECD-BIP and -STEM
projects), e. g. for the impact of absolute humidity on the iodine/paint reactions and
for the interaction of gaseous iodine with silver aerosol. By the introduction of cen-
tralised balances and data structures for all relevant quantities of interest within all
sub-models in the frame of the re-engineering work of the aerosol and fission product
module, the consistency of the calculation was considerably increased. Re-engineer-

ing work is advanced far but not completed.

— Thermal hydraulics in the containment: The application regime of COCOSYS was
extended to severe accident scenarios in which the presence of large water pools
has a dominant impact on the thermal hydraulics of the atmosphere. This was due
to improvements of the detailed simulation of water pools with the 3D model CoPool
and its coupling to COCOSYS and of the general capabilities of COCOSYS to sim-

ulate the filling of atmospheric zones with water.

— Ex-vessel corium behaviour: A model extension was provided which enables to
simulate the transfer of melt and fission products between primary circuit (calculated
by ATHLET-CD) and containment (COCOSYS) and thus allows conducting coupled
calculations with ATHLET-CD and COCOSYSS beyond the time of RPV failure for the
whole accident sequence in case of melt release to the containment. Following the
objective to integrate the recent state of knowledge of melt transfer into deep water
pools and of melt coolability as well as of core catcher systems into COCOSYS,
basic outlines for future models in COCOSYS have been elaborated. The detailed
design of these models and their implementation into the code is scheduled for a

follow-up project.



Beside these technical core areas AP1-AP3, dedicated work on the maintenance and
the consolidation of source code and documentation has been continued, participations
to international collaborations as e. g. to the EU projects CESAM and JASMIN (both for
the further development of the ASTEC code) and to topical activities of the OECD/NEA
were continued and/or finalised and continuous quality assurance efforts were under-

taken, as e. g. the evaluation of individual user feedback on the code application.
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1 Einleitung

Die GRS entwickelt fur aktuelle Fragestellungen der Reaktorsicherheitsforschung im In-
und Ausland eigene Analysemethoden. Die bereit gestellten Berechnungswerkzeuge
der GRS decken dabei ein umfassendes Spektrum der in der Reaktorsicherheitsfor-
schung bendétigten Methoden ab. Zu diesem Spektrum gehéren auch die Rechencodes
COCOSYS und ASTEC als Simulationsprogramme fr Stor- und Unfélle im Sicherheits-

behéalter bzw. der Gesamtanlage.

COCOSYS (Containment Code System) ist das detaillierte Analysewerkzeug der GRS,
das auf der Basis von weitgehend mechanistischen Modellen fiir Untersuchungen zu
Stor- oder Unfallablaufen im Sicherheitsbehélter von Anlagen mit Leichtwasserreaktoren
(LWR) entwickelt wird.

ASTEC (Accident Source Term Evaluation Code) ist ein integrales Analysewerkzeug,
das Untersuchungen zu Stér- oder Unfallablaufen beziglich des gesamten Anlagenver-
haltens von LWR erlaubt und von IRSN in einer langjahriger Kooperation mit der GRS
entwickelt worden ist. Die GRS hat die Beteiligung an der gemeinsamen Entwicklung im
Jahre 2017 beendet.

Grundgedanke des Sicherheitskonzeptes fir den Betrieb von Kernkraftwerken ist es,
das Eintreten von St6r- oder Unfallen durch eine angemessene Auslegung zu verhindern
sowie die Auswirkungen von trotzdem nicht komplett auszuschlieRenden Unfallen zu mi-

nimieren. Daraus resultieren folgende Anforderungen an die genannten Rechencodes:

— Analyse von anlagentypischen Szenarien zur Verbesserung des phanomenologi-

schen Verstandnisses zu erwartender Stor- und Unfallablaufe

—  Ermittlung mdglicher radiologischer Freisetzungen aus dem Sicherheitsbehélter und

angrenzender Gebaude in die Umgebung bei Unfallablaufen — dem Quellterm,

— Durchfihrung von deterministischen Unfallanalysen im Rahmen von probabilisti-
schen Sicherheitsanalysen der Stufe 2 einschlief3lich von Studien zur Ermittlung von

Unsicherheiten

— Untersuchung von praventiven oder mitigativen Mallhahmen des Anlageninternen

Notfallschutzes (Sicherheitsebene 4) bei Unféllen in LWR



Das abgeschlossene Vorhaben stellt eine inhaltliche Fortfiihrung des durch das BMWi
geforderten Vorhabens RS1508 /SPE 14b/ der GRS zur Codeentwicklung der Rechen-
codes COCOSYS und ASTEC dar.

Ubergeordnete Zielsetzung des Vorhabens ist es, Modelle fiir Vorgange und Phano-
mene im Sicherheitsbehélter entsprechend des Fortschritts von Wissenschaft und Tech-
nik fir die Rechencodes COCOSYS und ASTEC weiterzuentwickeln. Dies ermdglicht
der GRS sowie nationalen und internationalen Partnern Sicherheitsanalysen fur Stor-
und Unfallablaufe fur ein breites Spektrum von kerntechnischen Anlagen auf hohem Ni-
veau durchzuflihren, unabhangige Sicherheitsaussagen zu treffen, sowie Beitrage zur

Erh6hung der Anlagensicherheit zu leisten.

1.1 Wissenschaftliche und technische Arbeitsziele

Neueste Forschungserkenntnisse zu Phanomenen bei Unfallablaufen sollen in einer
adaquaten Modellentwicklung umgesetzt und das Spektrum verfiigbarer Modelle soll an

relevante neue Anforderungen aus zukiinftigen Anlagendesigns angepasst werden.

Die konkreten Arbeitsziele lassen sich entsprechend des Arbeitsprogramms in sechs
technisch/wissenschaftliche Arbeitspunkte (AP1 - AP6) sowie einen Punkt zum Projekt-

management (AP7) wie folgt gruppieren:
—  (AP1) Modellentwicklung zum lod- und Spaltproduktverhalten

—  (AP2) Modellentwicklung zur Thermohydraulik im Sicherheitsbehdlter und zur Hs-

Verbrennung
—  (AP3) Modellentwicklung zum Ex-Vessel Schmelze-Verhalten
— (AP4) Konsolidierung von Quellcode und Dokumentation
—  (AP5) Internationales
—  (AP6) Nutzerrickflisse und Qualitatssicherung

— (AP7) Projektmanagement und Dokumentation

Nachfolgend werden die generellen Themen in den einzelnen AP aufgelistet.



AP1 Modellentwicklung zum lod- und Spaltproduktverhalten

Simulationen zur Ermittlung des Quellterms werden von einer Vielzahl von komplexen

Vorgéangen beeinflusst. In diesem Arbeitspunkt sind folgende Zielsetzungen fiir das Re-

chenprogramm COCOSYS zur Verbesserung der Quelltermaussagen geplant:

Arbeiten zur Erweiterung des Energiedosisleistungsmodells auf Wande/Atmosphére

Berlicksichtigung des Einflusses von Silber-Partikeln im Sumpf auf die Silber/lod-

Reaktion

Verwertung der Erkenntnisse aus den OECD-BIP-Vorhaben fur die Modellierung der

lod-Wechselwirkung mit Farbanstrichen
Verbesserte Modellierung des lodiibergangs zwischen Sumpf und Atmosphare

Verwertung der Erkenntnisse aus OECD-STEM fur die Bereitstellung eines Modells

zum Verhalten von Ruthenium
Modellierung der Chemisorption von lod auf Aerosolpartikeln

Einbau des vorhandenen Modells AULA fiir den Abwaschvorgang von unléslichen

Aerosolen von Wanden und Strukturen

Fertigstellung der einheitlichen Bilanzierung von Spaltprodukten/Aerosolen in der
neuen Struktur des COCOSYS-Moduls AFP fir das Aerosol- und Spaltproduktver-
halten

Umsetzung der Erkenntnisse aus neuen THAI-Versuchen fir den Einfluss von kon-

taminiertem Wasser beim Einsatz in Sprihsystemen

Ertuchtigung der Modelle fur die Ruckhaltung von lod bzw. Organoiod beim Gas-
durchgang durch Wasservorlagen

AP2 Modellentwicklung zur Thermohydraulik im Sicherheitsbehdalter und zur Hz-

Verbrennung

Mit speziellen Erweiterungen zur Behandlung tiefer Wasservorlagen soll in diesem Ar-

beitspunkt das Anwendungsspektrum von COCOSYS auf Unfallablaufe bzw. innovative

Anlagendesigns ausgedehnt werden, bei denen Raume im Sicherheitsbehélter vollstan-

dig geflutet werden oder bei denen die detaillierte Berechnung der Zustande in Wasser-

vorlagen (z. B. Temperaturverteilung in dem Pool der Kondensationskammer bei SWR)



durch eine Unterteilung dieser in mehrere Zonen von grof3er Bedeutung fir die Ther-

mohydraulik im SB sind.

Daruber hinaus sollen die Arbeiten zur Anbindung des bei ITWM in Kaiserslautern ent-

wickelten dreidimensionalen Poolmodells CoPool fortgefiihrt werden.

Eine weitere Zielsetzung in diesem Arbeitspunkt ist die realistischere Beschreibung der
Flammenfrontbewegung bei einer Wasserstoffverbrennung in Gebauden von LWR-
Anlagen sowie die Aktualisierung von Grenzkriterien fir verschiedene Verbrennungsre-

gimes entsprechend des aktuellen Standes von F&E.

AP3 Modellentwicklung zum Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten

Das Modul CClI dient in COCOSYS zur Simulation der Schmelze-Beton-Wechselwirkung
und basiert auf dem ASTEC-Modul MEDICIS. Der Code LAVA steht zur Verfiigung, um
die Ausbreitung und Rickhaltung der Schmelze in einem Ausbreitungsraum (wie z. B.

beim EPR-Konzept) zu simulieren.

In existierenden LWR-Konzepten ist es denkbar, dass Kernschmelze aus einer Reak-
torgrube im weiteren Unfallablauf in einen anderen Raum ubertragen wird. Um diesen
Vorgang zu beschreiben, ist eine Erweiterung des CCI-Moduls zur Simulation von Un-
fallablaufen mit mehreren Schmelzepools bzw. mehreren ,Reaktorgruben” vorgesehen.
Daruber hinaus soll es zukinftig auch maéglich sein, Unfallablaufe zu simulieren, bei de-
nen Kernschmelze aus dem RDB in Wasservorlagen im SB eingetragen wird. Entspre-
chende Modelle werden vom IKE Stuttgart entwickelt. Die GRS soll eigene Expertise mit
diesen Modellen aufbauen und deren Verwendbarkeit fiir die Simulationskette der GRS

auswerten.

In diesem Arbeitspunkt sollen ferner — basierend auf den bereits zur Verfligung stehen-
den Modellen CCI und LAVA — erste Arbeiten zur Erstellung und Implementation eines
universell einsetzbaren Modells zur Beschreibung von Anlagen mit Kernfangersystemen

durchgefuhrt werden.



AP4 Konsolidierung von Quellcode und Dokumentation

In diesem Arbeitspunkt sind intensive PflegemalRnahmen fir den Quellcode von
COCOSYS sowie fur die Dokumentation von COCOSYS und ASTEC/CPA geplant. Eine
Zielsetzung dabei ist es, die Verstandlichkeit des COCOSYS-Quellcodes als wichtigste
Voraussetzung zum eigenen Know-how-Erhalt und zur Qualitatssicherung zu verbes-
sern. Auch soll die Benutzerfreundlichkeit beider Rechencodes verbessert werden, um

somit auch den Nutzereinfluss auf die Rechenergebnisse weiter zu reduzieren.

APS5 Internationales

Dieser Arbeitspunkt hat die Fortfiihrung der Einbindung von GRS-Arbeiten in internatio-
nale Aktivitaten als Zielsetzung. So werden z. B. die Beteiligungen an den laufenden EU-
Vorhaben JASMIN (zur Ertlichtigung von ASTEC fur natriumgekuhlte, schnelle Reakto-
ren) und CESAM (zur Verbesserung der ASTEC-Modellbasis und der Anwendbarkeit
von ASTEC auf Referenzanlagentypen bzw. Unfallszenarien), sowie an internationalen
Arbeitsgruppen des CSNI bzw. der OECD/NEA fortgesetzt.

APG6 Nutzerrickflisse und Qualitatssicherung

Zielsetzung in diesem Arbeitspunkt ist die zeithahe Umsetzung von relevanten Ruckflis-
sen aus der Validierung bzw. Anwendung des Rechenprogramms COCOSYS in Form
von bendtigten Ad-hoc-Modellverbesserungen bzw. -korrekturen sowie die Sicherstel-
lung von Qualitatsstandards. Ruckflisse und Anforderungen aus der externen Anwen-
dung von COCOSYS und ASTEC werden insbesondere im Rahmen einer Experten-
gruppe aus GRS und externen Experten inhaltlich diskutiert und bewertet. Dabei werden
auch Prioritdten und Moglichkeiten der Umsetzung von Modellverbesserungen im Vor-

haben diskutiert.

1.2 Stand von Wissenschaft und Technik / bisherige Arbeiten zu Beginn
des Vorhabens

Aufgrund der intensiven Beteiligung der GRS in internationalen Vorhaben (OECD-THAI,
-BIP, -STEM), speziell auch in ausgewéhlten Benchmark-Aktionen (SARNET) sowie zur
Nachrechnung der Ereignisse in Fukushima (OECD-BSAF), haben sowohl der Rechen-
code COCOSYS als auch eine erste gekoppelte Version von ATHLET-CD / COCOSYS



kontinuierlich eine steigende internationale Anerkennung erworben und sind fur die Un-
tersuchung noch offener Fragestellungen in der nationalen und internationalen Reaktor-
sicherheitsforschung sowie flir die Fortschreibung des internationalen Standes von F&E

von grof3er Bedeutung.

In RS1508 wurden Arbeiten zur Verbesserung von Einzelmodellen und zur Erweiterung
des Anwendungsbereiches von COCOSYS durchgefiihrt. Die Arbeiten lassen sich ent-
sprechend der Modulstruktur (Abb. 1.1) von COCOSYS in die drei Themenbereiche
Thermohydraulik, Aerosole/Spaltprodukte sowie Schmelze-Beton-Wechselwirkung un-

tergliedern.

/ COCOSYS \
AEROSOL- CORE-CONCRETE-

FISSION-PRODUCT
aerosol behaviour

THERMAL HYDRAULICS
INTERACTION
concrete erosion
melt chemistry
FP release

zone models
junction models

H2 deflagration
pressure suppression
pyrolysis

iodine behaviour
FP transport
nuclide behaviour
pool scrubbing

safety systems
decay heat

ATHLET +

ATHLET-CD COCOSYS MAIN DRIVER
primary circuit synchronisation, data management
reactor core

core degradation

LAVA
melt spreading

3 >

Abb. 1.1  Modulare Struktur von COCOSYS und Anbindung weiterer Codes

COPOOL
convection in pools

In RS1508 war eine wesentliche Zielsetzung, die Qualitat der Thermohydraulik-Simula-
tionen durch eine erweiterte Behandlung von Wasserpools im Containment (Auffillen
von atmospharischen Zonen mit Wasser, detaillierte Simulation eines Wasserpools mit
CoPool) zu verbessern. Fir beide Punkte standen nach RS1508 Codeerweiterungen
bzw. erste Losungsansatze zum Einsatz in COCOSYS bereit, fir die aber im Hinblick

auf deren Anwendung auf komplexe Reaktorfélle Anpassungsarbeiten nétig sind.

In Bezug auf die Verbesserung von direkt quelltermrelevanten Modellen wurde in
RS1508 die Umstrukturierung des AFP-Moduls mit der Zielsetzung der konsistenten Bi-
lanzierung von Spaltprodukten und Aerosolen weiter vorangetrieben. Die Umstrukturie-
rung stellte sich aber als komplexer heraus, als erwartet. Um dieses neue, umstruktu-

rierte Modul zuklnftig nutzen zu kénnen, fehlen noch Restarbeiten. Aus diesem Grund



musste die Implementierung von bereits erarbeiteten Modellverbesserungen mit Bezug

zu Spaltprodukt/Aerosolbilanzen, z. B. zum Abwaschen, zurtickgestellt werden.

Mit dem in RS1508 entwickelten Filtermodell fir Metallfaser-Ventingdfilter konnte eine
wichtige Grundlage geschaffen werden, auf welcher weitergehende Diskussionen mit
internationalen Experten im CESAM-Projekt zur Wirksamkeit gefilterter Druckentlastun-

gen gefuhrt werden.

Was die Modelle im CCI-Modul angeht, findet international nach Ende des OECD-CCI-
Projektes eine Konsolidierungsphase statt, in der Bilanz gezogen wird, was man in der
zuriickliegenden, internationalen Forschung zu diesem Thema erreicht hatte. Demen-
sprechend wurden State-of-the-Art-Berichte fur SARNET und CSNI angefertigt. Die in-
ternationale Einschatzung zu MCCI sieht momentan empirische Ansatze zur Beschrei-
bung des Aufschmelzens von Beton vor; die verfligbaren Daten lassen keine dezidiert
mechanistischen Modellverbesserungen in diesem Punkt erwarten, da die Vorgéange als
zu komplex angesehen werden. Die bei KIT in Karlsruhe laufenden MOCKA-Versuche
sind durch die Verwendung einer geschichteten Schmelzekonfiguration mit Metall-
schmelze und Oxidschmelze, einer Entbindung chemischer Warme in beiden Schichten
(Oxide und Metalle) sowie einer moglicher Armierung im Beton charakterisiert. Die ex-
perimentellen Daten der MOCKA-Versuche zeigen zum einen eine Reproduzierbarkeit
von Einzelexperimenten, andererseits jedoch bei Variation der Hauptparameter wie Be-
tonsorte (silikatisch/LCS) und Armierung (ohne/mit) eine komplexe, noch nicht verstan-
dene Datenlage. Auch hier konnte vorerst keine mechanistisch angelegte Modellverbes-
serung in Betracht gezogen werden.

Fur die SchlieBung der Modellkette bei RDB-Versagen (Kopplung zwischen ATHLET-
CD und COCOSYS fir den Austrag von Schmelze) wurden in RS1508 Vorarbeiten ein-
geleitet. Dieser Punkt ist ein wesentliches Ziel dieses Vorhabens.

Die Arbeiten fir die ASTEC-Weiterentwicklung sind in RS1508 fortgesetzt worden. Es
konnte die Expertise der GRS in Einzelpunkten (Einbau eines DCH-Modells in ASTEC
mit Nachrechnung eines Experimentes hierzu, ldentifikation von Entwicklungsbedarf fur
natriumgekuihlte, schnelle Brutreaktoren im Projekt JASMIN, Bewertung des Entwick-
lungsstandes in ASTEC zu MCCI, Filtersystemen, Rekombinatoren, Pool-Scrubbing im
Forschungsvorhaben CESAM) erfolgreich eingebracht werden. Die Erfahrungen zeigen
aber, dass stéarkere Fortschritte bei der ASTEC-Codeentwicklung durch die GRS wegen



der parallelen Bearbeitung zweier Entwicklungsstrdnge (COCOSYS und ASTEC) zu-
kunftig nicht mit den verfiibaren Ressourcen moglich sind, u. a. deswegen, weil sich die
Modellbasis immer weiter voneinander entfernt. Daher steht in diesem Forschungsvor-
haben prioritar die Weiterentwicklung von COCOSYS (speziell auch in der Anbindung
an ATHLET-CD) im Mittelpunkt und die Arbeiten der GRS zu ASTEC wurden mit dem
Ende des EU-Vorhabens CESAM beendet.

Aus den Arbeiten zum Pool-Scrubbing wurde geschlossen, neue Modellierungsansatze
erst auf der Basis von neuen verbesserten Experimenten zu erarbeiten. Sowohl die ge-
planten Experimente der RWTH Aachen als auch die Griindung einer internationalen
Kooperation zum Pool-Scrubbing oder méglicherweise Daten aus PASSAM lassen den

Zugriff auf neue Experimentaldaten durch die GRS in naher Zukunft erwarten.

Fir die Zufriedenheit von externen Partnern bei der COCOSYS-Nutzung und nicht zu-
letzt auch als bedeutsames Mittel der Qualitatssicherung wurden in diesem Vorhaben
entsprechende Arbeiten zur Nutzerunterstitzung/Auswertung von Ruckflissen aus der

Anwendung durchgefiihrt.

Fur die Sicherstellung der internationalen Akzeptanz und der Kontinuitat oder gar Aus-
weitung der Nutzung bei externen Partnern ist es zukiinftig nétig, den Code COCOSYS
in den Punkten Programmcode, Dokumentation, Anwenderfreundlichkeit zu konsolidie-

ren.



2 Modellentwicklung zum lod- und Spaltproduktverhalten

2.1 Erweiterung des Energiedosisleistungsmodells

Unter Unfallbedingungen kénnen radioaktive Stoffe aus dem Reaktorkreislauf in den Si-
cherheitshehalter freigesetzt werden. Eine Berechnung der 6rtlichen Energiedosisleis-
tung ist z. B. fUr die Modellierung der lodchemie, die Beurteilung der Situation im Hinblick
auf die Durchfuihrbarkeit von NotfallmalZnahmen in Raumen der Anlage und zur Bewer-
tung des Versagens von sicherheitsrelevanten Komponenten im langzeitigen Bereich

von groBem Interesse.

Im Rahmen eines friheren COCOSYS-Entwicklungsvorhabens war ein erster Ansatz
zur Berechnung der Energiedosisleistung im Sumpf des Containments in COCOSYS
implementiert worden. Demnach wird die Energiedosisleistung im Sumpf analog zur Ab-
sorption der Gammastrahlung in Wandstrukturen berechnet. Der Ansatz ist fur flache
Sumpfe anwendbar und es wird zwischen abgelagerten und gelésten Spaltprodukten
unterschieden, basierend auf einem festgelegten typischen DWR-Kerninventar mit ei-
nem Abbrand von 30 GWD/TSM. Eine Berechnung der Energiedosisleistung in der At-
mosphéare und damit in verschiedenen Raumbereichen in denen die radioaktiven Stoffe
luftgetragen oder auf Wanden und Strukturen abgelagert vorliegen kdénnen, ist bisher

nicht moglich.

Um realistischere Prognosen zu den Auswirkungen z. B. auf die lodchemie sowie auf
sicherheitsrelevante Komponenten zu ermdglichen, ist eine Erweiterung der bestehen-
den Ansatze in COCOSYS wiinschenswert. Als Zielsetzung sollte die Energiedosisleis-
tung fur alle atmosphéarische Zonen und fir alle Strukturen im Sicherheitsbehélter in die-
sen berechnet werden kénnen sowie der Einfluss von Wasser, z. B. in mdglichen

Wasserfilmen auf Strukturen oder Wasservorlagen berticksichtigt werden.

Zu diesem Zwecke sind im Rahmen dieses Vorhabens Grundlagen fur zweckmaRige
Berechnungsverfahren zur Ermittlung der Energiedosisleistung in atmosphérischen
Raumbereichen und in Strukturen ausfuhrlich recherchiert und erprobt worden. Diese
Arbeiten sind in einer detaillierten technischen Notiz dokumentiert worden /CHA 16/.



Im Rahmen dieser Grundlagen-Untersuchungen ist auch das in ASTEC verfligbare Do-

sisleistungsmodell untersucht worden. Das ASTEC-Modell erlaubt eine rudimentar ver-

einfachte Berechnung der Dosisleistung im Sicherheitsbehalter unter folgenden Ein-

schrankungen:

Das Modell berticksichtigt nur Beitrédge der - und y-Strahlung von lod und Ruthe-

nium.

Fur die Berechnung der Energiedosisleistung auf einer Wand werden Vereinfachun-
gen getroffen, deren Einflisse noch unklar sind. Z. B. wird eine wandnahe Zone mit
einer Schichtdicke von 10 cm definiert, innerhalb welcher die Absorption von Beta-
Strahlung, ausgehend von einer Quelle auf der Wand oder von einer Volumenquelle
innerhalb dieser an die Wand angrenzenden Schicht, auf die Dosisleistung an der
Wand angerechnet wird. Die Definition der hierbei verwendeten Schichtdicke
(10 cm) ist nicht diskutiert. Auch der verwendete empirische Koeffizient fur die An-
rechnung von y-Strahlung, ausgehend von einer Quelle auf der Wand, auf die Do-

sisleistung an der Wand ist unklar.

Das Modell weist Inkonsistenzen bei der Anrechnung von - und y-Strahlungsbeitra-
gen aus Flachen bzw. Volumenquellen auf die Dosisleistung an der Wand bzw. im

Zonenvolumen auf.

Ohne Vergleich mit genaueren Methoden ist eine Einschatzung der Rechenergebnisse

von vereinfachten Methoden, wie z. B. in ASTEC, nicht mdéglich. Als Grundlage fir die

Konzipierung eines zukinftigen, verbesserten Modells in COCOSYS wurden daher fol-

gende weitergehende Untersuchungen durchgefuhrt:

Zusammenstellung der wichtigsten Grundlagen und Parameter fur Dosisleistungs-

berechnungen

Identifikation offener Probleme bei der Verwendung des in COCOSY'S vorhandenen
Modells GAMPOW zur Absorption von y-Strahlung

Diskussion eines moglichen Modellansatzes basierend auf Sichtfaktoren (nicht emp-
fohlen)

Berechnung von y-Spektren mithilfe des GRS-Modells NGSRC

Systematische Studie von Strahlungstransportrechnungen mit dem 3D-Monte-
Carlo-Rechencode MONACO bei grundlegenden Geometrien von Strahlungsquel-
len (Punktquelle/Flachenquelle/VVolumenquelle)
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— Strahlungstransportrechnungen im Sicherheitsbehalter (unter Variation der Komple-
xitdt der vorgegebenen Geometrie) mit dem 3D-Monte-Carlo-Rechencode
MONACO

Sofern das in COCOSYS verfligbare Modell GAMPOW zukinftig zur Berechnung der
Absorption von y-Strahlung in erweitertem Kontext zum Einsatz kommen soll, miisste es
auf die Verwendung verschiedener Materialien (Beton, Stahl, Wasser etc.) und auf die
Bertcksichtigung von tatséchlichen, zeitgenau vorgegebenen y-Spektren auf Basis der

von COCOSYS berechneten Spaltproduktverteilung erweitert werden.

Mit dem GRS-Rechenprogramm NGSRC wurde hierfiir eine y-Bibliothek mit den Spek-
tren von jeweils 1 g Masse fir eine COCOSYS-typische Isotopenliste erstellt. Ein zu-
kinftiges Dosisleistungsmodell in COCOSYS konnte auf dieser Basis mithilfe der tat-
sachlichen, von COCOSYS bergebenen Isotopenmassen durch Skalierung das
zeitgenaue y-Spektrum einer lokalen Spaltproduktbeladung (Strahlungsquelle) berech-

nen.

Das Modell misste dartiber hinaus fir den Strahlungstransport und fiir die Absorption in
einer weitaus komplexeren Anordnung von geometrischen Strukturen erttichtigt werden.
Bislang existiert nur eine eindimensionale Kombination einer Struktur, die an einen Gas-

raum angrenzt und die im Modell GAMPOW vorgesehen ist.

Die Vorgehensweise, diesen komplexen Strahlungstransport und die Absorption mittels
des Konzepts der Sichtfaktoren anzundhern, wird nicht empfohlen, da es in diesem Kon-
zept keine entlang der Lauflange abnehmende Strahlungsintensitat aufgrund von Ab-
sorption im Material gibt und die Geometrie der Strahlungsquelle komplexere Einflisse

hat, als im Konzept der Sichtfaktoren beschreibbar ist.

Eine durchgefiihrte systematische Studie von Strahlungstransportrechnungen mit dem
3D-Monte-Carlo-Rechencode MONACO fir grundlegende Geometrien von Strahlungs-
quellen (Punktguelle/Flachenqguelle/Volumenquelle) erlaubt Schlussfolgerungen fir die
Modellbildung zu der Fragestellung, unter welchen Bedingungen die Anndherung tat-
sachlicher Strahlungsquellen mit einfachen geometrischen Formen wie Punkt, Flache
oder Volumen zulassig und sinnvoll ist. In dieser Studie wurde die Energiedosisleistung
fr einen wirfelférmigen Raum von 10 m x 10 m x 10 m mit 1 m dicken Seitenwénden,
ausgehend von einer 1-131 Strahlungsquelle, deren Energiespektrum zuvor mit NGSRC

berechnet worden ist, mit dem Rechencode MONACO ausgewertet. In systematischen
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Variationsrechnungen wurden die Lokalisierung der Strahlungsquelle (Volumen oder
Flachenquelle) und die Gegenwart eines Sumpfes (der Tiefe 1 m) in dem Raum variiert.
Dabei wurde eine Volumenquelle auch immer alternativ durch eine Punktquelle abgebil-
det, siehe Abb. 2.1. Die hieraus gewonnenen Erkenntnisse wurden im Anschluss fir die
Aufbereitung von COCOSYS/ATHLET-CD-Rechnungen benutzt, um aus der mit
COCOSYS berechneten Spaltproduktverteilung sinnvolle Randbedingungen fir die da-
rauf aufbauende Abschirmungsrechnung mit MONACO abzuleiten. Fur detaillierte Er-

gebnisse hierzu wird auf die ausfuhrliche technische Notiz verwiesen /CHA 16/.
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Abb. 2.1  Vergleich der Kerma-Werte (KERMA = Kinetic Energy Released per Unit
Mass) von Sekundarpartikeln in Luft (Gy/h) far die Annahme einer volumet-
risch gleich verteilten Strahlungsquelle (links) oder einer Punktquelle

(rechts) innerhalb eines kubischen Raums /CHA 16/

In weiterfuhrenden Untersuchungen wurden gekoppelte Rechnungen mit ATHLET-CD
und COCOSYS im Hinblick auf die berechnete Spaltproduktverteilung im Containment
unter Berlcksichtigung der oben gewonnenen Erkenntnisse ausgewertet und es wurden
— basierend auf diesen Ergebnissen — Strahlungstransport- bzw. Abschirmungsrechnun-
gen mit dem 3D-Rechencode MONACO unter Berlicksichtigung der wichtigsten geomet-
rischen Strukturen im Sicherheitsbehélter (vgl. Abb. 2.2) durchgefiihrt. Diese Rechnun-
gen konnen zukunftig als Referenz fur vereinfachte Modelle, wie dem fir COCOSYS
geplanten Dosisleistungsmodell, dienen. Basis ist ein Kihlwasserverlust-Storfall in ei-
nem DWR des Typs KONVOI mit einem 50 cm? groRen Leck im heiRseitigen Strang im

Druckhalter-Kreislauf.
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Geometrie-Modell 1 Geometrie-Modell 2

Geometrie-Modell 3 Geometrie Modell 3 (Schragansicht)

Abb. 2.2 Detaillierungsgrad des Modells in den drei untersuchten Geometriemodellen
ICHA 16/

Im einfachsten geometrischen Modell 1 fur die MONACO-Rechnungen sind der biologi-
sche Schild, der Reaktorraum, einige innere Wande von Betriebsrdumen, die Dampfer-
zeuger-Turme, die Stahlschale des Containments, das Reaktor-Gebaude, die Contain-
ment-Stitzkonstruktion sowie der Wasserpool im Sumpf modelliert (Abb. 2.2). In den
Modellen 2 und 3 sind zuséatzlich die Systemkomponenten Dampferzeuger, Kiihlpumpen
und Druckhalter sowie der Boden in den Anlagenrdumen modelliert (Modell 2) bzw. zu-
satzlich der Trimmerschutzzylinder, das Brennelementlagerbecken und eine Zwischen-
decke auf der Hohe des Brennelementlagerbeckens (Modell 3).
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Abb. 2.3  Rechenergebnisse mit MONACO fir die kinetische Energie von Sekundér-
partikeln (Kerma) in Luft (Gy/h)

Die Rechenergebnisse in Abb. 2.3 wurden auf der Basis der mit COCOSYS und
ATHLET-CD berechneten und mit dem 5-Host-Konzept aufgearbeiteten Spaltproduktbe-

ladung und angenommener volumetrischer Strahlungsquelle erstellt. In diesen Rechnun-

gen wurde eine Strahlenquelle ausschlie3lich im Sumpf (link Spalte der Abb. 2.3) bzw.

ausschlieR3lich im Dome des Sicherheitsbehalters (rechts) unter Verwendung des Geo-

metriemodells 1 (obere Zeile) bzw. 3 (untere Zeile) angenommen /CHA 16/. Sie zeigen

exemplarisch den Unterschied zwischen der Verwendung von Geometriemodell 1 und 3

und damit welchen grof3en Einfluss die Berticksichtigung von Betonstrukturen im SB auf

die Abschirmung von Strahlung hat.
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Aufgrund der Erkenntnisse in den durchgefuhrten Arbeiten wird folgende Vorgehens-
weise bei der Best-Estimate-Ermittlung von Dosisleistungen im Sicherheitsbehélter mit

den besten bei der GRS verfigbaren Methoden empfohlen:

1. Durchfihrung einer ersten COCOSYS-ATHLET-CD-Rechnung (Run 1) zur Ermitt-
lung der Elemente bzw. Isotope, die die gro3ten Beitrdge zur Nachzerfallsleistung
liefern (> 95 %, Ausgabevariable FIPHOST-FPBDMA-DECAY).

2. Aktivierung der detaillierten Ausgabe-Option im Modell FIPISO fur die in Schritt 1
ausgewahlten Hauptbeitragsleistenden zur Nachzerfallsleistung, um detaillierte In-
formationen zu Hosts und Zonen in einem wiederholten COCOSYS-Lauf (Run 2) zu

erhalten.
3. Ermittlung der Zonen mit den grof3ten Isotopenmassen im Run 2.

4. Berechnung eines y-Spektrums der ausgewahlten Isotope in den ausgewahlten Zo-
nen (entweder mit dem Modell FISPACT-2007 oder NGSRC).

5. Bau eines Geometriemodells fur die Abschirmungsrechnung mit MONACO im Si-

cherheitsbehalter.

6. Zuweisung von COCOSY S-Hosts mit Spaltprodukten zu geometrischen Objekten in
MONACO.

7. Durchfiihrung der MONACO-Rechnung.

Die beschriebenen Arbeiten waren noétig, um eine Referenzrechnung fir die Dosisleis-
tung mit den besten, bei der GRS verfugbaren Methoden zu erhalten. Auf der Basis
dieses Referenzfalls kdnnen vereinfachende Annahmen zur Erstellung eines vereinfach-

ten Modells diskutiert werden.

Basierend auf den bisherigen Arbeitsergebnissen konnte allerdings kein Modellkonzept
fur eine vereinfachte Ermittlung der Energiedosisleistung in verschiedenen Raumberei-
chen im Sicherheitsbehélter abgeleitet werden, welches im Hinblick auf den Genauig-
keitsanspruch und auf die dazu bendétigte Rechenleistung ausgewogen flr den Einsatz
in COCOSYS erscheint. Die urspringlich geplante Neu-Entwicklung eines Modells fur
COCOSYS konnte mit den in RS1532 eingeplanten Mitteln nicht realisiert werden und

muss ggf. in einem spéateren Vorhaben fortgefiihrt werden.
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2.2 Verhalten von Silber-Partikeln im Sumpf

Das in diesem Abschnitt behandelte ,Verhalten von Silber-Partikeln im Sumpf* wird weit-
gehend einheitlich behandelt zu dem Thema ,,Chemisorption von |, auf Aerosolpartikeln®
in Abschnitt 2.6, da die betrachteten chemischen Reaktionen bei beiden Teilaufgaben
dieselben sind. Von entscheidender Bedeutung ist jeweils die vorhandene reaktive Ober-
flache von aerosolférmigen Silberpartikeln im Sumpf oder in der Atmosphére. Fir beide
Falle wird die reaktive Oberflache anhand der PartikelgroRRenverteilung des Silbers be-
rechnet, was zu einer schnelleren Reaktion auf kleineren Partikeln fuhrt, da das Ober-
flache-zu-Volumen-Verhéltnis fir kleinere Partikel grof3er ist. Entsprechende von der
GroRRenverteilung abhangige heterogene Reaktionen wurden auch fir die in der Atmo-
sphére und im Sumpf abgelagerten Silberaerosole implementiert. Die dargestellte Mo-
dellentwicklung erfolgte in neu strukturierten AFP-Modul ,NEWAFP* (vgl. Abschnitt 2.8).

2.2.1 Chemisches Modell

Die hier betrachtete chemische Reaktion ist die Bildung von aerosolférmigem Silberiodid
aus der Reaktion von aerosolférmigen Silberpartikeln mit gasférmigem lod (I.) in der
Atmosphéare bzw. gelostem I, im Sumpf. In beiden Fallen ist die verfiigbare Silberober-
flache auf den Aerosolpartikeln von entscheidender Bedeutung. Zunachst wird allgemein
auf die Berechnung der reaktiven Silberoberflachen in einem Mischaerosol eingegan-
gen. Danach werden die chemischen Reaktionen der Silber-lod-Reaktion im Sumpf und
an Wandoberflachen unter Wasser beschrieben. Die Beschreibung der Modellierung der

Silber-lod-Reaktion in der Atmosphére erfolgt in Abschnitt 2.6.

2211 Berechnung der Silberoberflache auf Mehrkomponentenaerosol

Die Berechnung der Silberoberflache erfolgt anhand der vorhandenen Partikelgréf3en-
verteilung mit den GroRenklassen j mit Durchmessern d; Uber die spezifische Oberfla-
che Sg.,r [M?kg] (Variable ,ssurf' im Code) der einzelnen Aerosolkomponenten. Die
Masse m; steht fur die Masse der betrachteten Komponente in der Gro3enklasse j, N;
fur die Anzahl von ganzen Partikeln der betrachteten Komponente, V; fir das Volumen
Njgdf- und p fur die Dichte der Partikel (= als konstant angenommene Dichte des

Mischaerosols):
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Dabei wird die Silberkomponente als unabhangig von dem Rest des Mischaerosols an-
genommen, d. h. in GI. (2.1) wird angenommen, die gesamte Partikelverteilung bestehe
nur aus Partikeln N; der betrachteten Komponente. Weiterhin ist einschrankend zu be-
achten, dass im Aerosolmodel z. B. immer nur mit einer einzelnen Dichte flr das ge-
samte Aerosol gerechnet wird und die Grundannahme besteht, dass ein Partikel immer

eine Kugel ist, was durch einen einzelnen Formfaktor ggf. korrigiert wird.

Abb. 2.4 soll die Rechtfertigung dieser Annahme anhand einer einzelnen Partikelgré-
Renklasse verdeutlichen. In der oberen Reihe ist ein Mischaerosol bestehend aus 1/4
Silber und 3/4 fur andere Aerosolkomponenten (Rest) dargestellt. Unter der Annahme,
dass das Silber nicht im Inneren der Partikel konzentriert ist, entfallt in der schemati-
schen Zeichnung 1/4 der Oberflache eines Partikels auf Silber, was zu insgesamt einer
kompletten Partikeloberflache fihrt. In der zweiten Reihe sind drei Restpartikel und ein

Silberpartikel separat aufgefiihrt (d. h. N; = 1, wenn Silber betrachtet wird). Es wird deut-
lich, dass die zu erwartende Oberflache dieselbe ist wie im ersten Fall. Sg,,,- wird Uber

die bereits in NEWAFP (vgl. Uberarbeitung des Aerosolmodells in der COCOSYS Ent-
wicklerversion, Kap. 2.8) vorhandene Routine ,Calc_Median_Diameters* Uber den

Sauterdurchmesser (= ¥;m; / (¥;m;/d;)) berechnet.
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Abb. 2.4: Silberoberflache in Mehrkomponentenaerosol

Da die beschriebene Reaktion zwischen der Silberoberflache der Partikel und dem um-
gebenen Medium stattfindet, liegt die Annahme nahe, dass sich das Silberiodid vor allem
auf der Oberflache der Partikel bildet, nicht im Volumen. Daher wird fir die Betrachtung
der Reaktion in der Atmosphare (vgl. Abschnitt 2.6) die verfligbare Silberoberflache der
Partikel um die berechnete Oberflache des gebildeten Silberiodids korrigiert. Eine Ein-
schrankung besteht fir den Sumpf: Die Verringerung der reaktiven Ag-Oberflache durch
gebildetes Agl wird fiir die Reaktion im Sumpf zurzeit nicht betrachtet. Dadurch wird die
gesamte Reaktionsdauer im Sumpf tendenziell eher Giberschatzt. Dennoch wird ein wich-
tiger Effekt der Partikelverteilung simuliert: Die Silberaerosole mit kleinem Partikeldurch-
messer werden auf Grund des groBeren Oberflache-zu-Volumen-Verhaltnisses schnel-
ler konsumiert als die groBen, was insgesamt eine dynamische Abnahme der

spezifischen Silberoberflache S, zur Folge hat. Weitere Untersuchungen mit diesem

Modell konnten es in der Zukunft notwendig machen, eine Korrektur der verfiigbaren
Silber-Oberflache im Sumpf zu beriicksichtigen. Dabei sollte Uberlegt werden, ob die
verringerte Oberflache fir jede GréRRenklasse berechnet wird, statt wie bisher in der At-

mospharenreaktion Uber die gesamte Oberflache der Partikelverteilung.

Das erzeugte Silberiodid wird entsprechend der Partikelgro3enverteilung des vorhande-
nen Silbers auf die Grof3enklassen folgenderweise verteilt: Innerhalb der gekapselten
Datenstrukturen des AIM-Moduls (Datei ,aim_module.f90") wird in den homogenen Re-
aktionen ,AIM_I2_silver_reac_fw" im Sumpf und ,AIM_I2_silver_reac_atm_fw" in der At-
mosphére eine reaktionsabhangige Verteilung von Distributionsfaktoren fir die Groéf3en-
klassen in dem Feld ,reac%dis%disfac" gespeichert. Diese Verteilung legt fest, dass die

umgesetzten chemischen Massen entsprechend der relativen Oberflachenanteile des
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Silbers auf die GroRRenklassen verteilt werden. Die Berechnung der relativen Oberfla-

chengrofRenverteilung 0(d;) aus der Massenverteilung M(d;) erfolgt mithilfe der Bezie-

hung von Oberflache-zu-Volumen einer Kugel (ndﬁ@ = 6/d) mit der Gleichung:

_M@) 1
0(dy) = 4, oM@ (2.2)
)

1

Der zweite Bruch auf der rechten Seite ist die Normierung der Oberflachenverteilung auf
1, daher mussen bei der Umrechnung von Massen auf Oberflachen auch keine Vorfak-
toren beriicksichtigt werden. Ein Wachstum der Partikel mit Verschiebung eines Anteils

in die groRere GrolRenklasse wird nicht berdicksichtigt.

Bei den heterogenen Funktionen fur die Reaktion zwischen Sumpfvolumen und Oberfla-
che ,AIM_I2_silver_reac_het_fw* und zwischen Sumpfvolumen und Atmosphare
LAIM_12_silver_dep_atm_fw* wird zwar die PartikelgroRenverteilung des Ag, also des
Ausgangsstoffes beriicksichtigt, die Verteilung des gebildeten Agl erfolgt zurzeit verein-
fachend gleichm&Rig tber alle Grol3enklassen. Die Modellierung einer grof3enklassen-
abhangigen Reaktion hat eine Begrenzung darin, dass in dem COCOSYS-
Aerosolmodell mit derselben Dichte fur Silber und dem Ubrigen Aerosolmaterial gerech-
net wird, was in der Realitat nicht der Fall ist. Dieses ist allerdings auch eine vereinfa-
chende Grundannahme in dem COCOSYS-Aerosolmodell AERIKA.

Weiter existieren auch andere Modelluberlegungen, die auf der Basis der Diffusion von
I, in das pordse Aerosolmaterial beruhen, wie sie fir das Verhalten von Natriumaeroso-
len in schnellen, natriumgekthlten Reaktoren diskutiert werden. Da diese Modellbetrach-
tungen im Detail weit tGber den belegbaren Kenntnisstand aus Experimenten hinausge-
hen, ist an dieser Stelle zunachst eine moglichst einfache Modellierung gewahlt worden.
Die Berechnung der spezifischen Partikeloberflache kann bei vorhandenen genaueren

Erkenntnissen gedndert werden.

2.2.1.2 Silber-lod Reaktion im Sumpf

Die Silberiodid-Bildung im Sumpfvolumen erfolgt nach folgender chemischen Reaktions-

gleichung:
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Ky k
I,(1)+2Ag(l,particle) —— 2Agl(l,particle)
(2.3)

Sie ist abhangig von der Konzentration des geldsten |, und der Konzentration von Silber,
das sich im Wasser in Aerosolpartikeln gebunden befindet. Die chemische Abnahme von

I, wird durch folgende Gleichung beschrieben:

d, 1
G- T T 124959 Mag (2.4)

1
%, txag
mit dem wasserseitigen Transferkoeffizienten k,, und dem Reaktionskoeffizienten k.

Die spezifische Silberoberflache S, 4 in m2/kg hangt ab von der vorhandenen Partikelgro-

Renverteilung, da kleinere Partikel ein groReres Oberflache-zu-Volumen-Verhéltnis ha-
ben als grofRe Partikel. Die Annahme ist, dass nur Partikel auf der Oberflache eines
Mischaerosols reagieren kdnnen. Die Reaktionskonstante wird aus dem wasserseitigen
Massentransferkoeffizienten k,, und dem Wert k berechnet. Die Bedeutung der einzel-

nen Parameter ist wie folgt:

Ag Ag-Konzentration in kmol/m3
I, I, Konzentration in kmol/m3
k, Wasserseitige Massentransfer Konstante in m/s
k' BAS=02Z . EAKT =0
s kmol

Sag Spezifische Flache aller Silberpartikel m?/kg, d. h. die Gesamtsilberoberflache
geteilt durch deren Masse. Diese wird abhangig von der Partikelgrol3envertei-

lung berechnet.
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M,, Molare Silbermasse in kg/kmol
t Zeitins

2213 Silber-lod Reaktion an Oberflachen im Sumpf

Die heterogene Silber-lod Reaktion abgelagerter Silberpartikel auf Oberflachen im
Sumpf unterscheidet sich nicht von der Silber-lod-Reaktion im Sumpfvolumen, aul3er
dass die Reaktion zwischen im Wasser geléstem |, und abgelagerten Ag-Partikeln auf

der Oberflache erfolgt und abgelagertes Agl erzeugt wird:

Ky, K
I,()+2Ag(l,dep,particle) —— 2Agl(l,dep,particle) (2.5)

Es handelt sich also um eine heterogene Reaktion mit den abgelagerten Silberpartikeln
auf wasserbedeckten Oberflachen. Die Reaktion lauft nach derselben Ratengleichung
ab:

da, 1

1
k4G

Die Parameter haben dieselbe Bedeutung wie fur die Reaktion im Sumpfvolumen. Hier-
bei ist allerdings zu beachten, dass das auf den Oberflachen abgelagerte Silber mit dem
im Wasserpool geldsten I, reagiert. FUr die Silberkonzentration im betrachteten Sumpf-

volumen Ag gilt daher
As
Ag = AgSV—S(2.7)
Ags Ag-Oberflachenkonzentration in kmol/m?2

As  Sumpfoberflache in m?2

Vs Sumpfvolumen in m3
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kK BAS=02"" . EAKT=0
s kmol

Zusétzlich erfolgt eine Limitierung auf die Gesamtoberflache der Struktur, da oben lie-

gende Partikel weiter unten liegende verdecken.

222 Anwendung auf den Versuch THAI AW-3

Der THAI-Versuch AW-3 (2. Teil) /[FUN 16/ ist durchgeflhrt worden, um die Reaktion von
im Sumpf getragenen Silberpartikeln mit geléstem I, zu untersuchen. In dem Versuch ist
zunéachst Silber auf den Oberflachen im Sumpf abgelagert worden, bevor zum Zeitpunkt
t = 0 I in das Wasser geleitet worden ist. Da zu diesem Zeitpunkt ein groRer Teil Silber
auf den Oberflachen abgelagert ist und nicht im Sumpf verteilt vorliegt, verlief die I»-
Abnahme zunéchst recht langsam. Aufgrund von Aufwirbelung wahrend der I>-Einspei-
sung wird etwa 1 g Silbermaterial von der Oberflache in die Wasserphase transportiert.
Dieses Verhalten wird in COCOSYS mit einer Anfangsmasse von 1 g Silber mit einer
bimodalen Verteilung im Sumpf modelliert. In einem zweiten Schritt nach etwa 5,6 h ist
das Silber aufgewirbelt und auch weiteres Silber eingespeist worden. Die gemessene

Silbermasse im Sumpfwasser wird in Abb. 2.5 mit der COCOSY S-Rechnung verglichen.

—— coc: AgsUs
B Exp: total

Silber Sumpf Masse [g]
o
1

Zeit [h]

Abb. 2.5 Vergleich der berechneten und gemessenen Silbermenge im Sumpfwasser,
THAI AW-3
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Die Nachrechnung dieses Versuchs beziglich des lodverhaltens ist in Abb. 2.6 darge-
stellt. Die Kurven mit Symbolen zeigen die Messwerte, wahrend die Kurven ohne Sym-
bole die COCOSYS-Ergebnisse zeigen. Orange kennzeichnet die I,-Masse, blau die
Agl-Masse und gringelb die I-Masse, wobei nur der lodanteil bei der Massenbestim-
mung des Agl beriicksichtigt ist, um die Werte direkt mit den reinen lodspezies verglei-
chen zu kénnen. Die graue Kurve zeigt die berechnete lodmasse im Sumpf, die aufgrund
der Verluste an der Oberflache abnimmt. Diese wird mit experimentellen Messungen der
gesamten lodmasse, die mittels lod-123-Tracer gewonnen worden sind, verglichen. Die
I,-Abnahme wéhrend der Phase mit nur abgelagertem Ag wird gut von COCOSYS be-
rechnet mit einer Abnahme von 0,68 g auf 0,28 g nach 5,6 h. Die im Wasser getragene
Agl-Masse nimmt bis auf etwa 0,2 g zu. Im zweiten Teil nach 5,6 h werden weitere 8,6 g
und damit eine Uber-stéchiometrische Menge Silber in den Sumpf eingebracht. Dadurch
wird eine beinahe vollstandige Abnahme der I,-Konzentration erzielt. Dieses Verhalten

wird mit COCOSY'S korrekt wiedergegeben.

0.7 4
Coc: I-
Coc: 12
0.6 7 [ ] —— Coc: Agl
—— Coc: total
0.5 4 ghn Exp: I-
o " Exp: 12
@ L] A Exp: Agl
2 0.4 = P: A
T Exp: total
=
a
£ 0.3
=
4]
=
2 0.2 -
0.1 - A
0.0

0 5 10 15 20 25
Zeit [h]

Abb. 2.6  Vergleich der berechneten und gemessenen lodkonzentrationen, THAI
AW-3

Eine weitergehende Diskussion der gesamten Thematik in Sumpf und Atmosphére er-

folgt in Abschnitt 2.6.5.
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2.3 Verbesserung des l,/Farbe-Modells

Die Reaktion von molekularem lod (l2) mit der Dekontaminationsfarbe auf den Oberfla-
chen im Containment hat auf das lodverhalten in einem Unfall mit Freisetzung radioak-
tiver Stoffe ins Containment grofR3en Einfluss. Wegen des starken Adsorptionsvermdgens
der Farbe fur I, und der grof3en Oberflachen ist die I./Farbe-Reaktion die grofdte 1>-Senke
fur die Gasphase des Containments. Das auf der Farbe abgelagerte lod wird schnell und
chemisch gebunden (chemisorbiert). Es bildet thermisch und unter Einfluss von radioak-
tiver Strahlung Organoiod, u. a. (CHsl), das wieder in die Gasphase freigesetzt wird. Die

Farboberflachen stellen daher die starkste Organoiodquelle im Containment dar.

Die I,/Farbe-Reaktion war bzw. ist in einigen Projekten (OECD-BIP /BIP 14/, THAI-lod-
Experimente /FUN 15/ und OECD-STEM /STE 14/) Gegenstand intensiver experimen-
teller Untersuchungen. Die gewonnenen Daten dienen der Weiterentwicklung und Vali-

dierung der Modelle.

Das lodmodell AIM und damit auch das I./Farbe-Modell sind semi-empirisch angelegt.
Die wesentlichen Reaktionen und Abhangigkeiten von Randbedingungen (thermohyd-
raulische GroRen, Farbalter etc.) werden vereinfacht abgebildet. Mit dem bisherigen
I./Farbe-Modell konnten vor allem neuere lodversuche aus den BIP- und THAI-Projekten
nur sehr ungenau nachgerechnet werden. Die Abweichungen waren vor allem bei gerin-

ger Feuchte (< ca. 60 %) und niedriger Temperatur (< ca. 60 °C) sehr grof3.

231 Bisheriges l./Farbe-Modell

Das bisherige Zweistufenmodell ist schematisch in Abb. 2.7 dargestellt /WEB 09/. In der
ersten Stufe wird I, (g) aus der Atmosphare mit der Geschwindigkeit k(4) auf der Farb-
oberflache abgelagert. Dieses physisorbierte |, ist wiederfreisetzbar. Eine Wiederfreiset-
zung (Resuspension) erfolgt bei Temperaturerh6hung der Farbe oder einer Absenkung
von |2 (g). Die Desorption verlauft mit der temperaturabhéngigen Rate k(62). Aus dem
physisorbierten I, entsteht durch Reaktion mit der Farbe und der Rate k(76) chemisor-

biertes, also fest gebundenes lod.
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k(4) k(62) mit f(T)
4.E-3 m/s T 100 C: 3.9E-6 1/s

phs

chs v k(76)

1E-5 1/s

Abb. 2.7  Bisheriges l,/Farbe-Modell fur trockene Wande (schematisch)

Die problematischen Punkte im bisherigen I./Farbe-Modell in AIM-3 betreffen:

— Die Konzentration von physisorbiertem lod auf Farbe wird stark Uberschatzt (betrifft
alle THAI-lod-Versuche, alle BIP-Versuche und alle Anwendungen). Das physisor-
bierte lod wird in COCOSYS-AIM-Unfallrechnungen bei einem Temperaturanstieg

in erheblichen Mengen wieder in die Containmentatmosphére freigesetzt /SCH 14/.

— Das Modell enthélt keine Feuchte-Abhangigkeit der Chemisorption auf Farbe. Diese
wurde in den THAI-Versuchen lod-27a, lod-28 und lod-30 sowie den BIP-

Adsorptionsversuchen eindeutig gemessen /BEC 14/.

— Das Modell enthélt keine Temperatur-Abhangigkeit fir Chemisorption auf Farbe.
Diese wurde in den BIP-Versuchen gemessen und ist auch aus chemischen Griin-
den zu erwarten /FUN 14/.

— Die Beladung von physisorbiertem und chemisorbiertem lod ist im Modell eng ge-
koppelt. Eine Reduktion der chemisorbierten Konzentration (Beladung) bewirkt ei-
nen Anstieg der physisorbierten Beladung. Die Summe aus beiden ergibt die ge-
samte lodbeladung und bleibt konstant. Dies entspricht nicht der Realitat. In

Messungen variiert — je nach Bedingung — die Gesamtbeladung stark /BEC 14/.

2.3.2 Uberarbeitetes l,/Farbe-Modell

Das l,/Farbe-Modell wurde grundlegend Uberarbeitet. So sind im neuen Modell die Phy-
sisorption und Chemisorption von lod entkoppelt und es werden die Abhangigkeiten von
relativer Feuchte (rh) und Temperatur (T) der Chemisorption durch eine neue Funktion,

die von der absoluten Feuchte in der Atmosphéare abhéngt, bericksichtigt.

Der Zusammenhang zwischen absoluter und relativer Feuchte ist:
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rh- Pst,sat (T)
Pst 100 (2.8)

Pst absolute Feuchte bzw. Dampfdichte, kg/m3
Pst,sat Dampfdichte bei Sattigung, kg/m?
rh relative Feuchte, %

Die Ergebnisse aus Messungen der adsorbierten lodmenge bei veranderter Temperatur
und veranderter Feuchte im OECD-BIP schienen bisher weitgehend unabhangig vonei-
nander zu sein. Mit der Dampfdichte als neuer Variablen lassen sich nun die lodmes-

sungen einheitlich darstellen (Abb. 2.9).

Die wesentlichen Modell-Anderungen sind im Einzelnen:

— Die Chemisorptionsrate ist nicht mehr von der physisorbierten I,-Menge abhangig.
Vielmehr ist die Physisorptionsrate ein bestimmter, konstanter Teil der Chemisorpti-
onsrate. Die Physisorptionsreaktion k(4) im bisherigen Modell (s. Abb. 2.7) wurde
stillgelegt.

— Die Chemisorptionsrate nimmt mit kleiner werdender Dampfdichte (absolute
Feuchte) stark ab. Damit ist auch indirekt die gemessene Temperaturabhangigkeit

der Chemisorptionsgeschwindigkeit bei konstanter Dampfdichte erfasst.

— Die Speicherkapazitat fur chemisorbiertes lod ist beschrankt. Nach Ausschdpfen der

Kapazitat wird kein lod mehr adsorbiert.

— Organoiod kann thermisch und radiolytisch nur aus chemisorbiertem lod gebildet
werden. Die im alten Modell angenommene Bildung aus physisorbiertem lod wurde

eliminiert.

Die Anderungsschritte sind im Folgenden naher erlautert:

— Das bisher eingesetzte Zweistufenmodell wird durch ein Einstufenmodell ersetzt.
Das grof3te Problem mit dem Zweistufenmodell war die Abhangigkeit der Chemi-

sorptionsrate von der physisorbierten I.-Menge. Die Gegenlaufigkeit der Tempera-
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tur-Abhangigkeit von Physi- und Chemisorption flihrte auch zu erheblichen Schwie-
rigkeiten. Auch wurde die physisorbierte I,-Menge, die bei einer Temperaturerhd-
hung der Wand oder einer I.-Konzentrationsabsenkung im Gas wieder freigesetzt

wird, drastisch Uiberschatzt.

— Die Feuchte in der Atmosphare hat einen maf3geblichen Einfluss auf die Chemisorp-
tionsgeschwindigkeit. Nicht die relative Feuchte ist, wie friher allgemein angenom-
men, der relevante Parameter, sondern die absolute Feuchte, also die Dampfdichte
(= Dampfmasse / Volumen). Als Feuchtefunktion (FSATP) wird eine aus den BIP-
und den THAI-lod-Versuchen abgeleitete Korrelation angesetzt. Generell nimmt die
Chemisorptionsrate mit der absoluten Feuchte zu. Fir Farbe hat sich eine exponen-

tielle Funktion bewéahrt. Einzelheiten dazu sind weiter unten beschrieben.

— Wie die BIP-Versuche zeigen, nimmt die Chemisorptionsrate von |, auf Farbe bei
grol3erer lodbeladung ab, da die Platze fir chemisorbiertes lod an der Oberflache
und in den Poren der Farbe limitiert sind. Gut zu erkennen ist das Abweichen vom
linearen Beladeverhalten in BIP-Messungen, wie z. B. in Abb. 2.10. Im Modell muss
die maximal chemisorbierbare lodmenge in der Eingabe vorgegeben werden. Es ist
zu erwarten aber noch nicht bestatigt, dass die Speicherkapazitat unter anderem

vom Farbalter abhangt.

— Im alten Modell war neben der thermischen und radiolytischen Bildung von Orga-
noiod aus chemisorbiertem lod auch die Bildung aus physisorbiertem lod mdglich
(Reaktionen 14 und 7). Diese Reaktionen wurden wegen der zu gering berechneten
chemisorbierten lodmenge bendtigt. Dies ist nicht mehr der Fall. Die Reaktionen 14

und 7 sind auch chemisch schwer zu rechtfertigen und werden daher eliminiert.

In Abb. 2.8 ist das verbesserte I./Farbe-Modell schematisch dargestellt.
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k(76) * FSATP
(1-XPHS)

(XPHS)

/]\ \l/ k(62), f(T)

chs phs

Abb. 2.8 Neues l,/Farbe-Modell fir trockene Wande (schematisch)

Die chemische Formulierung in AIM ist:

k(76) - FSATP - XPHS

I2 (9) :_’ I> (dep,p,9) Physisorption, (2.9)

k(62)

k(76) - FSATP - (1— XPHS) (2.10)
2 (9) = I.ns(dep,p,g)  Chemisorption,

k(77)

I,(g) molekulares lod in der Gasphase, (mol/l)

I,(dep,p, 9) physisorbiertes I, auf Farboberflachen mit Kontakt zur Gasphase,

(mol/m?)

I.ns(dep,p,g) chemisorbiertes I, auf Farboberflachen mit Kontakt zur Gasphase,

(mol/m?)

FSATP dimensionslose Funktion der Dampfdichte zur Beschreibung des Ein-

flusses der Feuchte und der Temperatur auf die Chemisorptionsreak-

tion
k(76) Chemisorptionsreaktions-Konstante; BAS (76), EAKT (76) =0
XPHS Aufteilungsfaktor: Anteil physisorbierten I, an der gesamten I, Ad-
sorptionsrate
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Die in COCOSYS-AIM verwendeten BAS;-Werte sind die Reaktionskonstanten bei einer
Temperatur von T = 25 °C. Der Arrhenius-Ansatz wird verwendet, um die Reaktionsge-
schwindigkeiten von chemischen Reaktionen bei hbéheren Temperaturen zu berechnen.
Bei T = 25 °Cist ki= BAS..

T —298.15 )] (2.11)

ki = BAS; - exp [EAKTi (m

ki Geschwindigkeitskonstante einer Reaktion

Die kinetischen Gleichungen fir die betroffenen Spezies molekulares lod in der Gas-

phase sowie physisorbiertes (Gl. 2.8) und chemisorbiertes (Gl. 2.9) lod auf Farbe sind:

dl
Z(tg ) _ —k(76) - I,(g) - FSATP
[.,..(dep, D,
.| XPHS + (1 — XPHS) (1 - M) (2.12)
Ichs,max
SPAINTG SPAINTG
. —+ k(62) - I,(dep,p, g9) ———
7 + k(62) - I;(dep,p, 9) 1000 V,
dl,(dep,p, g)
———=+k(76) - I - FSATP - XPHS - 1000 — k(62
Tt (76) - 1,(9) (62) (2.13)
- 1,(dep,p, 9)
dlchs (dep, b, g)
dt
= +k(76)-1,(g) - (1 —XPHS) - FSATP (2.14)
I.,.(dep,p,
. (1_ chs( b,p g)>'2'1000
Ichs,max
Lehsmax maximale chemisorbierte 1>-Masse auf der Farboberflache, (mol/m2).

Masse kann vom Alter der Farbe abhéngen.

SPAINTG Flache der Farboberflache, (m?)
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Ve Volumen der Gasphase, (m3).

Die Differentialgleichungen (GI. 2.11 — 2.13) werden nur ausgefihrt, wenn die Menge
des chemisorbierten lods kleiner bzw. gleich der Speicherkapazitat fir chemisorbiertes
lod auf Farbe ist (I.ps(dep,p, g) < Ichsmax)- Vermutlich héngt die Speicherkapazitét
vom Farbalter ab. Entsprechende Untersuchungen an GEHOPON-Farbe sind aber nicht

verfugbar.

Fur das neue l,/Farbe-Modell in COCOSYS wird aus den in OECD-BIP gemessenen
Ablagerungsraten in Abhangigkeit der Dampfdichte, po (absoluten Feuchte), eine Feuch-
tefunktion (FSATP) abgeleitet, die auf 1 normiert wurde (siehe Abb. 2.9). Mithilfe dieser
Feuchtefunktion wird in COCOSYS die Chemisorptionrate sowie die Physisorptionsrate
und damit letztendlich die gesamte Ablagerungsrate auf der Farbe berechnet. Die Spei-

cherkapazitat I s mq, und der Splittingfaktor XPHS wurden anhand von BIP-Messungen

mit RIPOLIN-Farbe abgeschatzt (Abb. 2.10).

BIP1 - Ripolin: Gemessene Ablagerungsrate [g/s] und Feuchte Funktion FSATP
F.00E-09
P4 = 1
B.00E-09
0.8
5.00E-09
z
]
& 400E-09
] 0.6
% &
g &
O 30009
k|
=1 0.4
g .
2.00E-09 !
+ Gemessene Ablagerungsrate [g/s]aus |- o3
Py | BIP1
= FSATP = 0.01*EXP(37.723*ROHSTEAM) |
-G 15 {
0.00E400 t_v__”_._..tr—r T 1 q
o 0.07 0.04 0.06 0.08 0.1 01z 014 016 0.18
Dampfdichte, py [kg/m"3]

Abb. 2.9 Gemessene I,-Ablagerungsraten auf Ripolin-Farbe als Funktion der abso-
luten Atmospharenfeuchte und Naherung durch die experimentelle

FSATP-Funktion fir Chemisorption in AIM
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Coupon 1 Mass Loading (g)
BIP RUN#G-4, 70C, 70%RH, RIPOLIN X 2 2009/04/16

2,5E-03 7 A
Influence of max. available
chemisorption seats

2,0E-03 -

Desorption of
physisorbed I,

1,5E-03 +

Mass (g)

1,0E-03

5,0E-04 -

Loading = Wait a Purging

0,0E+00 : : : : : : : : :
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Time (h)

Abb. 2.10 Bestimmung der maximalen Beladung mit chemisorbiertem lod (I ps max)

und des Splittingfaktors XPHS

2.3.3 Nachrechnung der BIP-Versuche G-4 und G-6

Das neue l,/Farbe-Modell wurde zuerst an BIP-Versuchen tberpruft. Aktuelle Experi-
mente im Rahmen des OECD-BIP-Programms (,Behaviour of lodine Project”) und im
THAI-Programm haben gezeigt, dass die Feuchte auf die lodablagerung auf Farbober-
flachen einen deutlichen Einfluss hat. Im OECD-BIP-Programm /BEC 14/ wurden dazu
Labortests durchgefiihrt, bei denen das Ablagerungs- und Resuspensionsverhalten von
gasférmigem molekularem lod (I2(g)) auf mit Amerlock und Ripolin beschichteten Cou-

pon-Farboberflachen untersucht wurde.

Die Validierungsrechnungen zum neuen l./Farbe-Modell wurden zuerst an den BIP-
Versuchen mit Ripolin-Farbe G-4 und G-6 durchgefihrt. In dem Versuch G-6 wird die

Feuchte im Verlauf variiert.

Die Reaktionskonstanten des neuen ly/Farbe-Modells werden im ersten Schritt auf diese
Versuche mit Ripolin abgestimmt. In einem nachsten Schritt werden die Reaktions-
konstanten dann auf die deutsche GEHOPON-Farbe angepasst und anhand ausgewahl-

ter THAI-Versuche validiert.
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2.3.3.1 Nachrechnung des BIP-Versuches G-4

In Abb. 2.11 und Abb. 2.12 sind die Simulationsergebnisse fiir den Versuch G-4 mit und
ohne Messergebnisse dargestellt. Der Versuch G-4 mit einer relativen Feuchte von 70 %
und einer Temperatur von 70 °C wird in guter Ubereistimmung nachgerechnet. Anhand
der experimentellen Ergebnisse ist ab ca. 100 000 s zu erkennen, dass die Steigung der
Beladungskurve kleiner wird, d. h., zu diesem Zeitpunkt (t = 100 000 s) wird die Chemi-

sorptionsgeschwindigkeit bzw. -rate reduziert, d. h. die Chemisorption wird schwacher.

Nach ~ 330 000 s ist die erste Versuchsphase, die ,Beladungsphase”, zu Ende und die
~Wartephase" beginnt. Nach ca. 6 500 s beginnt die ,Spilphase*, in der der Farbcoupon
von reiner Luft Uberstrémt wird. Bereits in der ,Wartephase“ und zu Beginn der ,Spil-
phase” wird die auf dem Coupon physisorbierte Menge wieder in die Atmosphare freige-
setzt. Das auf dem Farbcoupon verbleibende lod ist chemisorbiertes lod und wird nicht
mehr von der Oberflache freigesetzt. Mit dem neue l/Farbe-Modell wird auch der Anteil

an physisorbiertem lod zutreffend berechnet.

lodine Adsorption on RIPOLIN at 70°C, 70% rh

2.50E-03

2.00E-03 —default total iodine
mass on paint coupon
[g]

——[g] default DEPGP_JR1

1.50E-02 —— [g] default ICHS_IR1

& BIP RUNHG-4, 70C,
70%RH,
RIPOLIN, Coupon 1
= BIP RUNKG-4, 70C,
JO%RH, RIPOLIN,
Coupon 2

1.00E-03

5.00E-04

Deposited iodine mass on coupon [g]

0.00E+00 &% + t +
0.00E+00 1.00E+05 2.00E405 3.00E+05 4.00E+05 5.00E+05 6.00E+05 7.00E405 8.00E+05

Time [s]

Abb. 2.11 Gemessene und mit COCOSYS berechnete lodmasse abgelagert auf dem
Farbcoupon (RIPOLIN, gealtert), BIP-Versuch G-4
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lodine Adsorption on RIPOLIN at 70°C, 70% rh

2.50E-03

2.00E-03
——default total iodine
mass on paint coupon

4]

1.50E-03 ——[g] default DEPGP_IR1

[8] default ICHS_JR1

1.00E-03

5.00E-04

Deposited iodine mass on coupon [g]

e m

0.00E+00 1.00E+05 2.00E+05 3.00E+05 4.00E+05 5.00E+05 6.00E+05 7.00E+05 8.00E+05

Time [s]

Abb. 2.12 Mit COCOSYS berechnete abgelagerte lodmasse aufgeteilt in gesamte
lodmasse (total iodine mass), physisorbierte (DEPGP) und chemisorbierte
lodmenge (ICHS), BIP-Versuch G-4

2.3.3.2 Nachrechnung des BIP-Versuches G-6

Der Versuch G-6 ist in drei Versuchsphasen, die von ,Spulphasen” voneinander getrennt
sind, unterteilt. G-6 wird bei 70 °C durchgefihrt, und in jeder Versuchsphase wird die
relative Feuchte stufenweise angehoben. Der Versuch startet mit einer relativen Feuchte
von 15 %, die auf 40 % erhoht wird und erreicht in der dritten Versuchsphase eine rela-
tive Feuchte von 60 %. Die Nachrechnung (Abb. 2.13, Abb. 2.14) ergibt eine sehr gute
Ubereinstimmung mit den Versuchsergebnissen. Mit der neuen Feuchtefunktion FSATP
im lo/Farbe-Modell ist es erstmals moglich, die unterschiedlichen Steigungen in den Be-
ladungskurven abzubilden. Die Versuchsergebnisse sowie die Rechenergebnisse zei-
gen, dass sich mit steigender relativer und somit auch absoluter Feuchte die abgelagerte

lodmenge auf der Farbe erhoht.
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lodine Adsorption on RIPOLIN at 70°C, 15%-40%-60% rh
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0 50000 100000 150000 200000 250000 300000
Time [s]
Abb. 2.13 Gemessene und mit COCOSYS berechnete lodmasse abgelagert auf dem
Farbcoupon (RIPOLIN, gealtert), BIP-Versuch G6
lodine Adsorption on RIPOLIN at 70°C, 15%-40%-60% rh
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Abb. 2.14 Ausschnitt aus Abb. 2.13
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2.4 lodibergang zwischen Wasserpool und Atmosphére

Unter Unfallbedingungen werden in Wasservorlagen im Containment durch radiolytische
Reaktionen gasformige lodspezies (elementares lod und Organoiod) gebildet, die Uber
die Sumpfoberflache in den dartber liegenden Gasraum austreten. Die Geschwindigkeit,
mit der dieser Massentransfer stattfindet, h&ngt stark vom Bewegungszustand des Was-
sers an der Sumpfoberflache ab. Bei ruhendem Wasserpool hat der lod-Massentransfer
ein Minimum und erhght sich deutlich, wenn der Wasserpool stark durchmischt wird. Im
bisherigen lod-Modell AIM von COCOSYS kann nur ein konstanter Wert fir den Mas-

sentransferkoeffizienten (MTK) vorgegeben werden.

24.1 Modellentwicklung

Im Rahmen der Umstrukturierung des AFP-Moduls wurden die Modellgleichungen zum
Massentransfer aus AIM in das neue AFP-Modul Gbernommen. Die Gleichung zum Mas-

senaustausch lautet:

%ﬂ -S\V/V;G ([, w]-[1,(9)]-P(1,)) (2.15)

mit der Sumpfoberflache Swic und dem Gasvolumen Ve. Der Partitionskoeffizient hangt
von der Temperatur ab. Der Koeffizient k bestimmt sich nach dem Zweifiimmodell aus

den gas- und wasserseitigen Massentransferkoeffizienten:

EUN )

1
kK ky, ke

(2.16)

Beide Massentransferkoeffizienten ky, und k; werden in der COCOSY S-Eingabe vorge-
geben. Empfohlene Werte sind: k; = 1,4-10° m/s und k,, = 1,0-10° m/s. Fur die Ge-
samtrate ist insbesondere k;,, von Bedeutung. Dieser hangt aber, wie oben bereits er-
l[Autert, vom Stromungszustand (bzw. von der Strémungsgeschwindigkeit) an der

Sumpfoberflache ab.

Nach dem Filmerneuerungsmodell kann ky, durch
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D
k,=2|— 2.17
. (2.17)

berechnet werden, wobei t. die Verweilzeit eines kleinen Sumpfvolumens an der Sumpf-
oberflache ist. D bezeichnet die Diffusionskonstante von I, in Wasser. Nimmt man Str6-
mungsverhaltnisse wie im Versuch THAI lod-23 mit einer radialen Geschwindigkeit v an

der Sumpfoberflache an, berechnet sich die Verweilzeit t. aus

A
o n

e LR o R Vr 218
Moy Vv vV 3V

mit der Sumpfoberflache A und der Geschwindigkeit v. Die Mdglichkeiten des Modells
wurden bereits anhand THAI lod-23 tberpruft und in /FIS 12/ dargestellt. Daher wurde

dieses Modell ausgewéhlt und ebenfalls anhand von lod-23 tberprift.

Der Massentransfer von organischem lod, den organischen Resten sowie Sauerstoff er-
folgt in &hnlicher Form. Naheres dazu ist im COCOSYS-User-Manual beschrieben. Auch
fur diese Stoffe wird nun ein geschwindigkeitsabhangiger Massentransferkoeffizient be-
rechnet. Fir den Massentransfer an Filmoberflachen wird die berechnete Filmgeschwin-

digkeit verwendet.

Da COCOSYS keine Geschwindigkeit an der Sumpfoberflache berechnet, wurde das
THY-Modul erweitert, so dass nun eine zeitabhéngige Geschwindigkeit per Eingabe vor-
gegeben werden kann. Diese kann z. B. mit dem mehrdimensionalen Poolmodell Co-
Pool (vergleiche Abschnitt 3.2) berechnet werden und wurde hier in einem zweiten

Schritt tibernommen und damit eine gekoppelte Rechnung durchgefihrt.

2.4.2 Uberpriifung des Modells anhand von THAI lod-23

Fur die Untersuchung des lod-Massentransfers wird im Versuch THAI lod-23 /LAN 12/
nur der Sumpfbereich verwendet. Dazu wurde dieser mit einer Glasplatte abgedeckt.
Dieser Sumpfbereich wurde weitgehend gefiillt, so dass nur ein geringes Gasvolumen

verblieb. Ein pH-Wert von 2 wurde eingestellt, um die Hydrolyse von |, weitgehend zu
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unterbinden. Im Sumpfvolumen wurden zu Beginn 71 g I, eingespeist (Phase A). Insge-
samt wurden 2 Ruhephasen ohne Sumpfzirkulation (Phase B und D) sowie zwei Phasen
(C und E) mit einer Zirkulation von 12 m?h eingestellt. Um den Massentransfer zu un-
tersuchen, wurde die Atmosphare zirkuliert und das I, gefiltert. Sowohl die I,-Konzentra-
tion in der Gasphase als auch die gefilterte l1,-Menge im Filter wurden online gemessen.

Der Versuchsaufbau ist in Abb. 2.15 dargestellt.

Die verwendete COCOSYS-Nodalisierung entspricht weitgehend derjenigen aus den be-
reits durchgeftihrten Nachrechnungen mit AIM-3 /KLE 12/. Diese ist in Abb. 2.16 darge-

stellt.

Dem Experiment entsprechend wurde die Zirkulationsleitung erganzt, so dass nun der
Dampf auskondensiert wird (durch eine groRRe kalte Wand) und das Gas wieder auf die
gewulnschte Temperatur von 67 °C aufgeheizt wird (durch die Option ,thermischer Re-
kombinator” im Geblasesystem). Das Gasvolumen oberhalb des Sumpfes wurde wie in
der Nachrechnung auch in 2 Schichten sowie die obere Schicht in 4 Zonen aufgeteilt.
Damit wird versucht, eine inhomogene Verteilung der I,-Konzentration in der Gasphase

zu simulieren.

Gas recirculation line | back-up pump Aqueous |, injection
pressurizer
non-return vame 1

re-heating

~— | cooler+ condenser (3x in parallel): N N
removal of condensate / I, dosing unit
. :@

pressure online Nal
relieve valve / detectors
on1

non-return walve

+
filter sump lid (glass)

‘ homogeneous rednjection of gas ‘

.
CF1 as phase
14 X |:l| 11 gasp Z H.50, dosihg unit
CF2 [
=1 | I e vt
X 1 water (deionized)
oDz calgh
a. 5E8 By =
pH2 (H;304) Sump water recirculation line
60 °C
cumulative filters
2x; alternate op.
G52
2x gas scrubber —1

sampling ("1%") ‘
j sump part of THAI vessel
Sx sump {not drawn: main THAI
samplings vessel volume)

Abb. 2.15 Versuchsaufbau im Versuch THAI lod-23 /LAN 12/

Version 29.08.2010
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Abb. 2.16 COCOSYS-Nodalisierung des THAI-Sumpfbereichs in der Konfiguration
fur lod-23

In den folgenden Abbildungen werden die experimentellen Daten schwarz, die Nach-
rechnung im AIM-3 griin, die neue COCOSY S-Rechnung rot und die mit CoPool gekop-
pelte COCOSYS-Rechnung blau dargestellt.

In Abb. 2.17 ist der Vergleich der I>-Konzentrationen in der Gasphase dargestellt. Deut-
lich zu erkennen sind die unterschiedlichen Phasen mit und ohne Sumpfzirkulation. In
den beiden Phasen mit Zirkulation erh6ht sich der Massentransfer, so dass die Gaskon-
zentrationen steigen. In den durchgefiihrten Rechnungen wird dieses Verhalten gut
nachvollzogen. In der ersten Ruhephase B sind die gemessenen l,-Konzentrationen
deutlich niedriger als die Rechnung. Laut /LAN 12/ ist die Verwendung neuer Stahlrdhr-
chen bei der Probenahme eine mdgliche Ursache. Der langfristige Abfall ist durch die
Reaktion von I, mit den Stahloberflachen im Sumpf begriindet. Wie in den Nachrechnun-
gen in AIM-3 wurde die Reaktionsrate um den Faktor 3,8 erhoht. Eine Begriindung ist
auch hier die neuen Stahlrohre fur die Sumpfumwalzung. Die Ergebnisse der verschie-
denen Rechnungen sind vergleichbar. Unterschiede lassen sich auf die unterschiedlich

berechneten Geschwindigkeiten bzw. Massentransferkoeffizienten zurtckfuhren.
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Abb. 2.17 Vergleich der I>-Konzentration in der Gasphase, THAI lod-23

In der Phase B wird trotz der abgeschalteten Umwalzung mit CoPool eine geringe Kon-
vektion im Sumpf berechnet. Diese ist durch die Abkihlung der Sumpfoberflache auf-
grund der Verdunstung an der Sumpfoberflache bedingt. Dadurch steigt der Massen-

transferkoeffizient etwas und somit der I,-Eintrag in die Gasphase.

In den Phasen C und E mit Umwalzung ist in CoPool die berechnete Oberflachenge-
schwindigkeit etwas geringer, als die vorgegebene Geschwindigkeit von 0,3 m/s in der
COCOSYS-Rechnung (Abb. 2.18). Hier ist aber zu erwéhnen, dass der Impulseintrag
um den Faktor 20 erhéht wurde, um mit der derzeitigen CoPool-Version eine entspre-
chende Oberflachengeschwindigkeit zu erhalten. Ursache dafiir, dass in CoPool nur
niedrige Geschwindigkeiten an der Oberflache berechnet werden, sind die Modellglei-
chungen, die eine flache Sumpfoberflache unterstellen. Hier sind in CoPool ggf. noch

Verbesserungen bzw. Erweiterungen notwendig.

In der Umwalzphase sind die berechneten Massentransferkoeffizienten deutlich niedri-
ger (0,68-10* m/s), als die vorgegebenen Koeffizienten (2,5-10* m/s) in der Nachrech-

nung (Abb. 2.19). Trotzdem sind die berechneten Konzentrationen vergleichbar.
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In der Abb. 2.20 ist der Vergleich der gefilterten I>-Masse dargestellt. Auch hier liegen
alle Rechnungen nahe an den gemessenen Werten. In der gekoppelten Rechnung wird
in den Stagnationsphasen B und C der lodmassentransfer etwas Uiberschatzt. Der starke
Anstieg in den Messungen ist maglicherweise durch héhere lokale lodkonzentrationen

wahrend der Einspeisephase bedingt.

Die Abb. 2.21 zeigt den Vergleich der lodkonzentrationen im Sumpf. Im neuen AFP-
Modul ist die Bildung von |- im Sumpf durch I, mit Stahl durch zwei separate Reaktionen
abgebildet. Dadurch entsteht in den Ergebnissen ein kleiner Versatz (griine und rote
Kurven). In der gekoppelten Rechnung ist die Bildung von I" noch etwas langsamer. Ur-

sache ist die etwas niedrigere Sumpftemperatur.
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Abb. 2.18 Vergleich der Geschwindigkeiten an der Sumpfoberflache, THAI lod-23
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THAI lod—2 3 Mass Transfer
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Abb. 2.19 Vergleich der berechneten und vorgegebenen Massentransferkoeffizien-
ten, THAI lod-23
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Abb. 2.20 Vergleich der I,-Masse im Filter, THAI lod-23
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THAIlod—2 3 Mass Transfer
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Abb. 2.21 Vergleich der lodkonzentration im Sumpf, THAI lod-23

Im Folgenden werden noch einige CoPool-Ergebnisse dargestellt. Wie oben schon an-
gedeutet, wird aufgrund der modellbedingen flachen Sumpfoberflache eine zu niedrige
Geschwindigkeit an der Oberflache berechnet. Um dieses zu kompensieren, wurde der
Impulseintrag um den Faktor 20 erhéht. Ebenso ist die Gitterauflésung im Vergleich zu
Ublichen CFD-Rechnungen deutlich gréber, so dass eine Strahlaufweitung nicht simuliert
werden kann (Abb. 2.22). Die maximalen Geschwindigkeiten betragen in CoPool ca.
3 m/s. Die in CoPool berechnete Geschwindigkeitsverteilung an der Sumpfoberflache ist
ebenfalls unterschiedlich zu CFX und dem Experiment. Auch dieses ist der groberen

Gittereinteilung geschuldet.
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Abb. 2.22 Vergleich der Geschwindigkeitsprofile (links: CFX, rechts CoPool)
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Abb. 2.23 Vergleich der Geschwindigkeitsprofile (links: CFX, rechts CoPool)

2.5 Implementierung eines Ruthenium-Modells

Die Radiotoxizitat von Ruthenium (Ru) ist vergleichbar mit der von lod bzw. Casium (Cs)
und die Ru-Masse im Reaktorkern ist etwa gleich grof3 wie die Cs-Masse. Im Rahmen
des Projektes OECD-STEM (,Source Term Evaluation and Mitigation“) wurde die Bil-
dung und der Transport von flichtigem RuO. und Ru-Aerosolen unter unfalltypischen
Bedingungen experimentell untersucht. Fir COCOSYS erfolgte basierend auf den ex-
perimentellen Beobachtungen der Einbau eines ersten Modells zur Simulation des Ver-

haltens von Ruthenium.
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2.5.1 Wissensstand zum Ruthenium-Verhalten

Im Reaktor wird im Brennstoff Ruthenium durch die Spaltung von Uran wahrend des
Normalbetriebs gebildet. Die Ru-Bildung nimmt mit steigendem Abbrand zu und nimmt
dariiber hinaus mit steigenden U-235-Anreicherungen im Brennstoff bei identischem Ab-
brand noch weiter zu /MUN 07/. In Mischoxid-Brennstoffen (MOX-Brennstoff) kommt es
zu einer vergleichsweise hoheren Ru-Bildung aufgrund der héheren Spaltausbeute des
Pu-239 im Vergleich zu U-235 /HOL 09/.

Ruthenium ist ein Spaltprodukt mit einer sehr hohen spezifischen Aktivitat. Fir RBMK-
Brennstoffe aus Tschernobyl wurde berechnet, dass ein Ru-Partikel mit einem Durch-

messer von 8 um eine spezifische Aktivitat von 1500 Bg hat /MUN 07/.

Die Radiotoxizitat wird durch die Nuklide Ru-103 mit einer Halbwertszeit (HWZ) von ty, =
40 d und Ru-106 mit einer HWZ von ty» = 1 y verursacht /HOL 09/.

Ruthenium ist aufgrund seiner hohen Radiotoxizitat und seiner chemischen Toxizitat in
den Fokus der Untersuchungen fir schwere Storfélle gerickt. In Frankreich werden die
Radionuklide im Strahlenschutz je nach Radiotoxizitat in vier Gruppen aufgeteilt. Ru-106
ist wie 1-131 in der Gruppe ,Hohe Radiotoxizitat* (Gruppe 2) und Ru-103 wie Cs-137 in
der Gruppe ,Moderate Radiotoxizitat” (Gruppe 3) eingruppiert /MUN 07/.

Rutheniumoxide kénnen im Falle eines schweren Storfalls nach Lufteintritt in den Pri-
markreis gebildet werden. Bisher ist noch umstritten, wie bzw. unter welchem Umstand
ein solches Ereignis ablaufen kdnnte, in welchem ausreichend Luft zur Reaktion mit Ru-
thenium zur Verfiigung steht /MUN 07/ und /HOL 09/.

Vor Versagen des Reaktordruckbehdlters — in der sogenannten ,In-vessel“-Phase —
weist der Reaktor bzw. Primarkreis in der Regel einen hheren Druck auf als das umge-
bende Containment. Danach kdnnte sich die Situation andern. In der Literatur werden
folgende Szenarien diskutiert /MUN 07/, /[HOL 09/:

1. Lufteinbruch nach Bruch der Primarkihimittelleitung (2F-Bruch) und zwischenzeitli-
cher Abkuhlung

2. Lufteinbruch nach RDB-Versagen

3. Lufteinbruch wéhrend eines Brennelementwechsels durch den offenen RDB-Deckel
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4. Kernzerstdrung im Brennelementlagerbecken

In /MIR 15/ werden fur einen franzésischen DWR mit 1300 MWe Berechnungen vorge-
stellt, die die potentiellen radiologischen Konsequenzen aufzeigen. Dazu werden fol-

gende Annahmen gemacht, die auf experimentellen Ergebnissen beruhen:
— RDB Versagen bei ~ 20 h
— Aufteilung des aus dem Brennstoff freigesetzten Ru wie folgt:
— 80 % werden zunachst im Kuhlkreislauf abgelagert
— 15 % erreichen als RuO2-Aerosol das Containment
— 5 9% gelangen als RuOu(g) (gasférmig) in das Containment
— Nach 20 h werden von dem im Kuhlkreislauf abgelagerten Ru 10 % wiederverdampft

und gelangen in das Containment.

Metallisches Ruthenium ist gering flichtig /MUN 07/. Rutheniumoxide wie RuO3(g) und
RuOa4(g) sind hingegen sehr fliichtig. So kdnnten sie aus dem Brennstoff Uber den Pri-
markreis in das Containment gelangen. Gasférmige Rutheniumoxide wie RuO(g),
RuO5(g) und RuOs(g) sind bei Temperaturen unter 1273 K thermodynamisch nicht stabil
und werden daher das Containment nicht erreichen /HOL 09/, weshalb RuO, als Haupt-
quelle aus dem Kuhlkreislauf angesehen wird. Nachfolgend wird eine Zusammenstel-
lung der wesentlichen Eigenschaften der betrachteten Rutheniumoxide wiedergegeben
/MUN 07/

— Rutheniummonoxid (RuO)
— gasférmig

— bei Temperaturen > 1273 K werden RuO4, RuOs und RuO:; in

RuO zersetzt
— experimenteller Nachweis fur die Existenz bei Temperaturen > 1900 K
— Rutheniumdioxid (RuOy)
— stabilstes Rutheniumoxid
— pulverférmig

— gasférming nur bei sehr hohen Temperaturen > 2000 K
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— Rutheniumtrioxid (RuOs)
— Partialdricke von RuOs; und RuOs sind bei 0,987 bar und 1327 K gleich
— RuO; Uberwiegt in der Gasphase bei Temperaturen zwischen 1327 K und 2000 K
— gréRerer Anteil RuO4 bei Temperaturen unterhalb von 1327 K
— Rutheniumtetroxid (RuOa)
— gasformig oder kondensiert

— sehr reaktive und sehr fliichtige Ruthenium-Spezies

— toxischer Dampf

Gasférmig Aerosol

Temperatur > 413 K

Temperatur < 413 K

Abb. 2.24 Ruthenium Verbindungen
Fluchtiges Ruthenium ist nur vorhanden, wenn der Brennstoff starker Oxidation ausge-

setzt ist. Die Affinitat von Sauerstoff, um zu den im Brennstoff vorhanden Elementen eine

Verbindung einzugehen, ist wie folgt:

Zr > U0, > Ru (2.19)

Die Verfugbarkeit von Sauerstoff fur Ruthenium hangt daher von der UO:-
Oxidationsstufe ab. Deshalb kénnen laut /MUN 07/ einige Elemente, darunter auch Ru,

nur dann oxidieren, wenn UO; zuvor in UO,.x oxidiert wurde.
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25.1.1 Vorgange in der Gasphase

Bei Raumtemperatur ist die Kinetik der RuOs-Abbaureaktion sehr langsam. Das kdnnte
erklaren, warum trotz thermodynamischer Instabilitat RuO. bei niedrigeren Temperatu-

ren vorkommen kann. Die Stabilitdt von RuOa4(g) erhdht sich mit steigender Temperatur.

Gelangt RuO4(g) aus dem Primarkreis in das Containment, wird es aufgrund seiner ther-

modynamischen Instabilitat durch nachfolgende Reduktionsreaktion reduziert:

Ru0, (9) © Ru0,(s) + 0, (9) (2.20)

Das entstandene RuO2(s)-Aerosol lagert sich dann auf den Oberflachen des Contain-

ments ab.

Mit steigender Temperatur wird die Gleichgewichtskonstante kleiner, d. h. die Ruckreak-
tion nimmt zu und es wird mehr RuOa4(g) gebildet. Somit wird RuOa4(g) bei steigender

Temperatur stabiler.

Durch die Einwirkung von ionisierender Strahlung mit Luft werden die Radiolyseprodukte
NO-, NoO und Os gebildet. Die im Falle eines schweren Stdrfalls auftretenden Konzent-
rationen von RuO4(g) sind im Vergleich mit den in der Atmosphére befindlichen Radioly-
seprodukten sehr gering. Deshalb geht /MUN 07/ davon aus, dass die durch die radio-
aktive Strahlung freigesetzte Energie sich auf die Stoffe in der Luft (N2, O> und H,0)
verteilt. In /MUN 07/ wird weiter davon ausgegangen, dass die ionisierende Strahlung
einen indirekten Einfluss auf die Veranderung der Rutheniumspezies durch die chemi-
schen Reaktionen mit den Radiolyseprodukten aus der Luft hat und somit die ionisie-
rende Strahlung keinen direkten Einfluss auf das gasférmige Ruthenium hat. Des Wei-
teren wird in /MUN 07/ diskutiert, dass die Stabilitdt von RuOa4(g) unter Einfluss von

radioaktiver Strahlung fragwirdig ist.

Im Containment kann RuO4(g) durch Reaktionen mit ionisierender Strahlung direkt oder
indirekt gebildet werden, indem das auf den Containmentoberflachen abgelagerte
RuO3(s) mit den Radiolyseprodukten aus der Luft indirekt oder mit der ionisierenden
Strahlung direkt reagiert (siehe Abb. 2.25). Dabei werden die Ablagerungen von RuOx(s)
auf der Wand durch die Reaktion mit den Radiolyseprodukten und durch Radiolyse sel-

ber oxidiert.
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Ru, (5) + 2 03(g) > Ru0y(9) (2.21)

Ru0, (s) + v < Ru0,(g) (2.22)

25.1.2 Vorgange in der Wasserphase

Weiterhin kénnen Ru-Aerosole aus dem Primérkreis in das Wasser des Containment-
Sumpfes gelangen oder sich zunachst auf Oberflachen im Containment ablagern. Die
Ru-Aerosole (RuO; und die Mischaerosole) sind in Wasser ldslich und kénnen somit
durch einen ablaufenden Wasserfilm von der Wand abgewaschen werden. Mégliche in

der Wasserphase vorkommende Ru-Spezies sind:
— RuOs(aq), Transfer durch die Gasphase in die Wasserphase (Massentransfer)

— RuOz(aq), Entstehung nach Sedimentation des ldslichen RuO2-Aerosols aus der

Gasphase direkt in die Wasserphase — schwer l6slich

— Ruthenate und Perruthenate, Entstehung nach Sedimentation von Mischaerosolen

aus der Gasphase direkt in die Wasserphase

Die Reaktionen in der Wasserphase kdnnen entweder Ruthenium in der Wasserphase

binden oder flichtiges RuO. freisetzen.

2.5.1.3 Verhalten von Ru auf Oberflachen

Rutheniumtetroxid (RuOa(g)) ist fir seine hohe Affinitéat, eine Bindung mit organischen
Komponenten einzugehen, bekannt /MUN 07/. Tetroxide werden in der organischen
Chemie als Oxidationsmittel eingesetzt. Aus diesem Grund wird in /MUN 07/ eine starke
Reaktivitdt von Tetroxiddampf mit Containmentoberflachen, die mit einem Farbanstrich

versehen sind, erwartet.

Weiter wird in /MUN 07/ die Moglichkeit diskutiert, dass Ruthenium auch mit in der Was-
serphase befindlichen Farb- und Stahloberflachen reagiert. Demnach scheint das dort

adsorbierte Ruthenium nahezu irreversibel, d. h. chemisorbiert, gebunden zu sein.
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2.5.2 Modellierung des Ruthenium-Verhaltens in COCOSYS-AIM3

In PHEBUS-Versuchen wurde gezeigt, dass ca. 1 % des Ru-Inventars im Reaktorkern

im Containment ankommt.

Da in der Gasphase die meisten flliichtigen Ru-Spezies gebildet werden, wird ein erstes
Ruthenium-Modell in COCOSYS-AIM3 auf die Gasphase beschrénkt. Darliber hinaus
gibt es zu viele Unsicherheiten tber das Verhalten der Ru-Spezies in der Wasserphase,

so dass eine Modellierung der Wasserphase zurzeit nicht sinnvoll erscheint /MUN 09/.

Angelehnt an die in ASTEC implementierte Ruthenium-Chemie werden drei chemische
Reaktionen /COU 15/ beriicksichtigt (Abb. 2.25):

1. Entstehung von RuOa4(g) aus der Oxidation von auf der Wand abgelagertem

RuO2(dep,qg,p) durch Radiolyse

kRuO2,Ru04—Radiol
RuO,(dep, g,p) + ¥ ———— " Ru0, (g) (2.23)

d[RuO4] npg, ]
————=——"Dy - kRuO2, Ru04 — Radiolyse

dt v,

2. Entstehung von RuO4(g) aus der Oxidation von auf der Wand abgelagertem

RuO-(dep,q,p) durch die Reaktion mit Radiolyseprodukten

2 kRu02,Ru04—Radiolyseprodukte
Ru0,(dep, g.p) +303(9) Ru0,(9) (2.24)
d[Ru0O4] ng, ] '
ST [Radiolyseprodukte] - kRuO2, RuO4 — Radiolyseprodukte
g

3. Reduktion von RuO4(g) durch Wechselwirkung mit Farboberflachen

kRu0O4,Ru02
Ru0, (9) — RuO,(dep, g,p) + 0, (9) (2.25)
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d[Ru04]

Fra —kRu04, RuO2 - [Ru04]

Gasphase

Reduktion >\

Luft V_) Ozon Radiolyse **
Ru-Aerosole ———

l&slich

* Oxidation von RuQ, Ablagerung durch
Reaktion mit Luftradiolyseprodukten

** Oxidationvon RuQ, Ablagerung auf . .
der Wand durch Radiolyse Sedimentation

Abb. 2.25 Madgliche Ruthenium Reaktionen im Sicherheitsbehélter wahrend eines

schweren Storfalls

253 Beispielrechnung

Um das Verhalten dieses einfachen Ruthenium-Modells zu untersuchen, ist eine Ein-
raumrechnung mit einem Volumen von 1 m® durchgefuihrt worden. In dem Volumen ist
eine etwa 1,5 m? groRe Farbanstrichflache vorhanden, auf der die oben beschriebenen
Reaktionen ablaufen kdnnen. Zwischen 100 s und 400 s werden insgesamt 30 pg RuO4
eingespeist. Das Ergebnis dieser Rechnung ist in Abb. 2.26 dargestellt. Uber einen Zeit-
raum von 23 h lagern sich etwa 5/6 des gesamten Rutheniums in Form von RuO; auf
der Farboberflache ab. In dieser Rechnung spielt die erneute Bildung von RuO4 durch
die Reaktion von Ozon mit an der Farboberflache abgelagertem RuO, bzw. die direkte
radiolytische Bildung von RuQ, allerdings keine Rolle, da ohne Strahlung auch kein Ozon

gebildet wird.
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Abb. 2.26 Ruthenium-Testrechnung ohne Dosisleistung

Daher ist die Rechnung mit einer konstanten Dosis von 0,1 kGy/h wiederholt worden.
Das Ergebnis ist in Abb. 2.27 dargestellt. Durch die radiolytische Riickreaktion zu luftge-
tragenem RuO4 wird nur unwesentlich weniger des vorhandenen RuO4 in RuO2 umge-
bildet. Eine vertiefte Untersuchung ergab, dass unter den unterstellten Bedingungen die

direkte radiolytische Reaktion (2.23) im Vergleich zur Ozonreaktion (2.24) dominiert.

Ruthenium Test

0.000030 ~ —— coc 03

coc RuO4

—— coc Ru02
0.000025 ~

0.000020 ~

0.000015

Spezies Masse [kgl

0.000010 ~

0.000005 ~

0.000000 ~

10 15 20
Zeit [h]

o
w

Abb. 2.27 Ruthenium-Testrechnung mit Dosisleistung
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254 Schlussfolgerung/Bewertung

Die durchgefiihrte Testrechnung zeigt, dass ohne Strahlung das fliichtige RuO, Uber
einen Zeitraum von etwa einem Tag an Farboberflachen ablagert wird. Unter Strahlung
gewinnt allerdings die Riickreaktion durch die direkte radiolytische Reaktion an Bedeu-
tung und das gasférmige RuOg bleibt je nach Starke der Strahlung langer luftgetragen in
der Atmosphare. Fir eine endgtiltige Betrachtung muss die freigesetzt Menge RuQa in
einem Szenario zusammen mit der zu dem Zeitpunkt vorkommenden Strahlenbelastung
bekannt sein. Diese Grofien missen zu realistischen Schatzungen verfigbarer Farban-
strichflachen in Relation gesetzt werden. Die durchgefihrte Testrechnung bestatigt,
dass eine Rutheniumquelle zu einer VergrolRerung des Quellterms fihren kénnte. Zur
genaueren Bewertung missen allerdings Einzelheiten eines zu betrachtenden Szena-

rios bekannt sein.

2.6 Chemisorption von I, auf Aerosolpartikeln

Die ,Chemisorption von I, auf Aerosolpartikeln” in der Atmosphéare wird weitgehend ana-
log gehalten zu dem in Abschnitt 2.2 beschriebenen ,Verhalten von Silber-Partikeln im
Sumpf“. Die ausfuhrlichere Modellbeschreibung erfolgt in dem genannten Abschnitt,
wahrend hier nur die Modellanpassungen fur die Atmospharenreaktion beschrieben wer-

den.

2.6.1 Chemisches Modell

Die Modellierung der Atmospharenreaktion erfolgt weitgehend analog zu der in der Was-
serphase. Die Annahme, dass sich das Silberiodid auf der Oberflache der Partikel bildet
und die reaktive Oberflache in der Atmosphare verringert, wird durch folgende Gleichung

berlcksichtigt:

_ S agMag — S agiMagr (2.26)
mAg

Dabei wird die Oberflache der Partikelgrof3enverteilungen fur Silber und Silberiodid tber

die spezifische Oberflache S [m2/kg] und die Massen m [kg] der einzelnen Komponenten
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berechnet. Die Agl-Oberflache wird von der Ag-Oberflache abgezogen und die neu be-
rechnete spezifische Oberflache S fur diese Reaktion durch Division durch die Silber-

masse gebildet.

2.6.2 Silber-lod-Reaktionen in der Atmosphéare

Die Silberiodid(Agl)-Bildung im Gasvolumen erfolgt nach folgender chemischen Reakti-

onsgleichung auf den Silberaerosolpartikeln:

k
I,(8)+2Ag(gaerosol) —— 2Agl(g,aerosol) (2.27)

Diese Agl-Bildung in der Atmosphére wird beschrieben Uber die folgende Ratenglei-

chung:

dl,

E = k[z Ag SAg—AgI MAg (228)

Im Unterschied zur Reaktion im Sumpf gibt es eine Reaktionskonstante k, die nicht von
weiteren Parametern abhangt. AuRerdem wird in der Atmosphéare die verringerte Ag-

Aerosoloberflache S, ,_ 44, benutzt, von der die Oberflache des Agl-Aerosols abgezogen

wird. Die benétigten Werte werden folgendermalR3en definiert:

Ag Ag-Konzentration, kmol/m3
I, I,-Konzentration, kmol/m3
k BAS = 0,01 = EAKT = 0

Sag-ag1 Spezifische Flache aller Silberpartikel, m?/kg, d. h. die Gesamtsilberoberfla-
che geteilt durch deren Masse. Diese wird abhangig von der Partikelgrof3en-
verteilung berechnet. In dem Fall der atmosphéarischen Reaktion wird die

spezifische Oberflache des Agl-Aerosols abgezogen.

Myg Molare Silbermasse, kg/kmol
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2.6.3 Silber/lod-Reaktionen an Oberflachen

Die heterogene Silber-lod-Reaktion abgelagerter Silberpartikel auf Oberflachen im Gas-
raum unterscheidet sich nicht von der Silber-lod-Reaktion im Gasvolumen, auf3er dass
die Reaktion zwischen in der Atmosphare geléstem |, und abgelagerten Ag-Partikeln

erfolgt und abgelagertes Agl erzeugt wird:

k
I,(g)+2Ag(g dep,aerosol) —— 2Agl(g,dep,aerosol) (2.29)

Es handelt sich also um eine heterogene Reaktion mit den abgelagerten Silberpartikeln

auf trockenen Oberflachen. Die Reaktion lauft nach derselben Ratengleichung ab:

dI
d_; = k[z Ag SAg MAg (230)

AuRerdem wird fur die heterogene Atmospharenreaktion nicht die um Agl verringerte
spezifische Oberflache sondern die spezifische Oberflache von Ag benutzt. Die Para-
meter haben dieselbe Bedeutung wie in dem Fall im Gasvolumen. Hierbei ist allerdings
zu beachten, dass das auf den Oberflachen abgelagerte Silber mit dem in der Atmo-
sphéare geldsten I, reagiert. Fur die Silberkonzentration im betrachteten Volumen Ag gilt
daher Ag = Ags é—j, mit:

Ags Ag-Oberflachenkonzentration, kmol/m?

Ag  Strukturoberflache, m2

Vs Gasvolumen, m3

k BAS = 0,01 %; EAKT =0
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Zusétzlich erfolgt eine Limitierung auf die Oberflache der Struktur, da oben liegende Par-

tikel weiter unten liegende verdecken.

264 Anwendung auf den Versuch THAI lod-26

In dem THAI-Versuch lod-26 /FUN 13/ wird die Wechselwirkung von gasférmigen I, mit
aerosolférmigem Silber in der Atmosphare untersucht. Dazu wird zunachst I, in den
THAI-Behalter eingespeist und Uber einen Zeitraum von 19,49 h die Wechselwirkung
des lods mit den Stahloberflachen in THAI beobachtet. Eine anfangliche schnelle Ein-
speisung von 89 g Ag-Aerosol erfolgt nach 19,49 h bis 19,59 h und eine langere Aero-
soleinspeisung von 21,99 h bis 27,61 h mit 54,5 g Ag, wahrend derer die Aerosolkon-
zentration im THAI-Behalter ungefahr konstant gehalten wird. Ein Vergleich der mit
COCOSYS berechneten und mit Filtern bzw. optisch mit Laser gemessenen Aerosol-
konzentration ist in Abb. 2.28 dargestellt.

Das eingespeiste Silberaerosol fuhrt zu einer schnellen Reaktion des lods mit diesem
Aerosol. Dieses Verhalten bewirkt eine rasche Abnahme der lodkonzentration nach der
Silbereinspeisung. Dieses Verhalten ist gut in Abb. 2.29 zu erkennen. Der Vergleich der
experimentellen Ergebnisse mit den COCOSYS-Resultaten zeigt eine gute Ubereinstim-
mung wahrend der Ablagerungsphase auf den Stahloberflachen. Die Reaktion mit den

Silberpartikeln kann plausibel berechnet werden.

lod-26
16

Exp Laser 7,7 m
Exp Filter 7,7 m
Exp Filter 2,1 m
coc Ag+Agl

1.4 4

g

1.2 4

Aerosol Konzentration [g/m?]

0.0

T T T T
20.0 22.5 25.0 27.5 30.0 32.5 35.0 37.5 40.0
Zeit [h]

Abb. 2.28 Gemessene und berechnet Aerosolkonzentration, THAI lod-26
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Abb. 2.29 Gemessene und berechnete I»>- und Agl-Konzentrationen, THAI lod-26

2.6.5 Diskussion der Ergebnisse und der Modellierung

Die Arbeitspunkte ,Verhalten von Silber-Partikeln im Sumpf* und ,,Chemisorption von I,
auf Aerosolpartikeln“ sind einheitlich bearbeitet worden, da die betrachteten chemischen
Reaktionen dieselben sind. Die hier erlauterte Modellierung der Silber/lod-Reaktion in
der Atmosphare ist zusammen mit den in Abschnitt 2.2 beschriebenen Ergebnissen fir
die Sumpfreaktion /KLE 17c/ dargestellt.

Von entscheidender Bedeutung ist die vorhandene reaktive Oberflache von aerosolfor-
migen Silberpartikeln im Sumpf und in der Atmosphéare. Fur beide Falle wird die reaktive
Oberflache anhand der Partikelgrof3enverteilung des Silbers berechnet. Von dieser Fl&-
che wird in der Atmospharenreaktion die Oberflache des erzeugten Silberiodids abge-
zogen, da angenommen wird, dass die Silberiodidschicht auf der Oberflache der Aero-
solpartikel entsteht und eine weitere Reaktion des Silbers effektiv verhindert. Diese
Verringerung der reaktiven Oberflache wird derzeit in der Sumpfreaktion aufgrund von
Restriktionen im AFP-Modell nicht benutzt. Die Berechnungsmethode kann sich mit zu-
nehmender Erfahrung mit dem Modell noch &ndern, wobei méglicherweise eine separate
Berechnung der benétigten Parameter fir jede Grol3enklasse als sinnvoll erscheinen

konnte.

Auch heterogene Reaktionen sind jeweils fir abgelagertes Material auf Sumpf bzw.
Oberflachen in der Gasphase implementiert worden. Auch bei diesen Reaktionen wird
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die reaktive Oberflache der Aerosolpartikel bertcksichtigt. Allerdings wird weder eine
partikelgroRenspezifische Reaktion noch eine Verringerung der Oberflache durch gebil-
detes Agl berticksichtigt. Ob diese Ansatze ausreichend sind, kann in Zukunft vertieft

diskutiert werden.

Nachrechnungen der Versuche THAI-AW-3, fiir die Silber-lod-Reaktion im Sumpf, und
THAI-lod-26, fur die Chemisorption an luftgetragenen Silberaerosolen, liefern unter die-
sen Annahmen plausible Ergebnisse. Unsicherheiten fir die Geschwindigkeit der Reak-
tion liefern die PartikelgroR3enverteilung des Aerosols sowie die Prozesse der Silberio-
didbildung an den Partikeln. Andere mégliche Ansatze kdnnen auch Diffusionsprozesse
innerhalb des Partikelmaterials betrachten. Die untersuchten Experimente lassen aller-
dings keine Aussage Uber derlei Phdnomene zu, weswegen zunachst eine maoglichst
einfache Berechnung der Silberoberflache implementiert worden ist. Zuklnftige Arbeiten
konnten diesen einfachen Ansatz revidieren. Hierbei sind Versuche mit vergleichsweisen
geringen Silbermengen notwendig, um diesen Effekt untersuchen zu kénnen. Im Rah-
men des COCOSY S-Validierungsvorhabens ist geplant, diese neuen Modelle in der er-
neuten Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse der lodmodelle anhand von PHEBUS-

FPT1 einzusetzen.

2.7 Abwaschen von unldslichen Aerosolen

2.7.1 Modellfortschritt

Das im Vorhaben RS1185 entwickeltet Modell AULA (Abwaschmodell fir unlésliche Ae-
rosole) wurde im Rahmen der Umstrukturierung des neuen AFP-Moduls eingebaut. Mit
dem AULA-Modell ist es nun moglich, unlgsliche Aerosole, die auf Oberflachen abgela-
gert sind, mit einem ablaufenden Kondensatfilm abzuwaschen. Das neue Abwaschmo-
dell basiert auf einem Ansatz aus der Geologie, in dem der Transport von Sediment
beschrieben wird. Ein Partikel erodiert, wenn die gerichtete Summe aus hydrodynami-
scher Kraft und Auftriebskraft die Summe aus Gravitationskraft, Reibungskraft und Ko-
hasionskraft Ubersteigt. A. Shields 16st das Problem mithilfe eines von ihm formulierten
Kriteriums. Das Shields-Kriterium besagt, dass die Erosion eines abgelagerten Partikels
dann beginnt, wenn die Flussgeschwindigkeit tiber der Partikelschicht einen kritischen
Wert Ubersteigt. Dieses Kriterium ist gultig fir eine grof3e Anzahl von Partikelgrof3en und

Flussgeschwindigkeiten.
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Das Abwaschverhalten von unlgslichen Aerosolen (nicht-l6sliche Silberaerosole) wurde
unter dem Einfluss verschiedener Neigungswinkeln im Rahmen von Laborversuchen
von Becker Technologies untersucht. In Abb. 2.30 ist der Versuchsaufbau exemplarisch

skizziert.

folded side wall,
20 mm in height

\ water distributor

glass funnel

inclination angle

plastic cup '

Abb. 2.30 Versuchsaufbau des AW-3 Lab Tests /LAU 14/

side view

Mithilfe der in THAI-V durchgefiihrten Laborexperimente wurde das Modell AULA entwi-

ckelt und tberprft.

Fur die ersten Nachrechnungen mit dem neuen COCOSYS-Modell AULA wurden drei
Versuche mit unterschiedlichen Neigungswinkeln verwendet (siehe Tab. 2.1). Im Rah-
men dieses Berichtes wurden daraus zwei Versuche exemplarisch ausgewahlt und dis-
kutiert. Neben den unterschiedlichen Neigungswinkeln lagen aufierdem auch noch un-
terschiedliche Aerosolbeladungsmengen auf den Stahlblechen sowie unterschiedliche

Wassermassenstrome vor.
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Tab. 2.1 Test Matrix /LAU 14/

Test Aerosol loading Aerosol Plate surface | Inclination Water flow

(aimed / achieved) SMD rate
Nr [¢/m’] (pm] [-] [°] [g/s]
1 118 100 1 0.7-1.2 Decont. Paint 2 1.3
2 50/674 0.7-1.2 Decont. Paint 2 11
3 30/264 JESSS Decont. Paint 2 11
4 30/27 1.5-25 | Decont.Paint | 20 11
5 11/8.5 0.7-1.2 Decont. Paint 20 11
6 2.570.5 0.7-1.2 Decont. Pamnt 90 12
7 0/48 0.7-1.2 Decont. Paint 90 12
8 5/06 1.5-2.5 Decont. Paint 90 12
9 50/66.4 0.7-1.2 Decont. Paint 2 1.3
10 90/48 0.7-1.2 Decont. Paint 90 |5
11 30/26.7 1.5-2.5 Stainless Steel 10 12
12 11/10.2 0.7-1.2 Stainless Steel 10 11
13 5/06 1.5-2.5 Stainless Steel 90 12
14 2:110:5 0.7-1.2 Stainless Steel 90 1.3
15 50/68.6 0v7-1.2 Decont. Paint 2 Rivulettest

Die Versuchsergebnisse haben gezeigt, dass in allen Versuchen zunachst ein anfanglich
schnelles Abwaschen der abgelagerten Aerosole stattfindet, welches schlieflich in ein
langsames und lange andauerndes Abwaschen tbergeht. Des Weiteren verdeutlichen
die Versuche, dass durch die Entstehung von zeitlich stabilen Rivulets nur ein Teil der

Bleche benetzt wird und die Rivuletbreite abh&ngig vom Neigungswinkel ist.

Erste Nachrechnungen mit dem neuen Abwaschmodell haben allerdings einige Unstim-
migkeiten zwischen den experimentellen Daten und den mit COCOSYS berechneten
Ergebnissen gezeigt. Aus diesem Grund und anhand der Auswertung der Versuchsda-
ten wurde das Modell verbessert, sodass sich nun nach einer kurzen, exponentiellen
Abwaschphase eine langsame, lineare Abwaschphase anschliel3t. Diese langsamere,
lineare Abwaschphase wird in dem weiterentwickelten Modell als zuséatzlicher Abwasch-
pfad berlicksichtigt. Dieser weitere Abwaschpfad wird als ,Rivulet Mixing Option“ be-

zeichnet.

In COCOSYS werden nun zwei Abwaschpfade wie folgt modelliert: Die Abwaschrate ke
in AULA fuhrt zu einem ersten schnellen linearen Abwaschen der abgelagerten Aero-
sole. Die ,Rivulet Mixing Option* beschreibt den Mitriss der Aerosole entlang der seitli-
chen Kanten der Rivulets aufgrund von Turbulenzen bzw. einer leichten seitlichen Ver-

schiebung der Rivulets. Dieses wird mit dem Term
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Vrip h

r= —— (2.31)

mit der abgelagerten Aerosolmassendichte M,.,,/A, einer effektiven seitlichen Verschie-

bung der Rivulets v,;, als Eingangsgrol3e sowie der Lauflange der Rivulets bzw. der
Wandhohe h beschrieben.

Die Gleichungsform fiihrt zu einem linearen Term in der Abwaschrate, der so auch in
den Experimenten beobachtet wurde. Die im AULA-Modell resultierende Abwaschrate

ke fuhrt dagegen zu einem exponentiellen Abfall der abgelagerten Aerosolmasse (Cae).

(uf - uzc)
kpo————c u, > u
r=kpche =14 "0 wZ, A T e (2.32)

0 U S Uy,

Beide Abwaschpfade laufen in COCOSYS simultan ab, jedoch dominiert in der ersten
Phase das exponentielle Abwaschen und in der zweiten Phase, wenn die Oberflache
unter den Rivulets abgewaschen ist, das lineare Abwaschen, welches den weiteren An-

stieg der Aerosolmenge im Sumpf in der spaten Phase erklart.

EingabegrolRen fur das neue Modell sind u. a. die WET_FRACTION (Flachenanteil, wel-
cher im Versuch von einem Rivulet Uberdeckt wurde) und die FILM_FRACTION (Fla-

chenanteil der Rivuletoberflache bzw. Filmoberflache).

Ist die kritische Schergeschwindigkeit des Films an der Oberflache Uberschritten, u, >
u, ., werden langzeitig alle Aerosole unterhalb des Rivulets abgewaschen. Die Auswer-
tung der Versuchsdaten hat gezeigt, dass die auf der Basis der abgewaschenen Aero-
solmengen (exponentielle Phase) bestimmte Rivuletflache und die nasse Flache viel zu
gering sind. Die sogenannte Rivuletgeschwindigkeit v,;,, wird entsprechend des linearen

Anstiegs ermittelt.
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2.7.2 Ergebnisse zur Nachrechnung von AW-3 Lab-Tests

2.7.2.1 AW-3 Lab Test 3

Die Nachrechnung von ,AW-3 Lab Test 3 (Aerosolbeladung von 26 g/m?, aufgepragte
Wassermassenstrom 11 g/s und Neigungswinkel des Bleches 2°) ergibt im Vergleich mit
den Versuchsdaten eine sehr gute Ubereinstimmung (vgl. Abb. 2.31 und Abb. 2.32). In
Abb. 2.31 ist die gemessene der mit COCOSYS/AULA berechneten Erosionsrate fiir die-
sen Versuch gegenibergestellt. In Abb. 2.32 wird die gemessene Silbermasse mit der
mit COCOSY S/AULA berechneten Silbermasse in der Wasservorlage des Versuchs ver-
glichen. Der WET_FRACTION Anteil wurde aus den Versuchsdaten mit 0.099326 be-
rechnet und die im Input vorgegebene RIV_MIX_VEL mit 3.484E-05 m/s. Das Abwa-
schen der Ag-Aerosole ist nur moglich, wenn in der Rechnung eine Dichte von
p = 2000 kg/m*® angenommen wird. Bei einer sehr hohen Dichte p = 10000 kg/m? sind
die Partikel zu schwer und der Abwaschprozess startet nicht. D. h. die zu Uberwindende
kritische Schergeschwindigkeit (,Shear Velocity") kann in der Rechnung durch die aus
den vorliegenden Rivulets berechnete Schergeschwindigkeit nicht Uberschritten werden.
AulRerdem sind die Rechnungen mit einem gréReren Kgo = 0.09 1/s durchgefiihrt wor-
den. Durch die Anpassung der Erosionskonstante, die die Geschwindigkeit des Ab-
waschprozesses beschreibt und experimentell bestimmt werden muss, kénnen die Ver-
suchsergebnisse genau nachgerechnet werden. In /WEB 11/ ist die Erosionskonstante

definiert als die Erosionsrate bei der doppelten kritischen Sohlschubspannung.
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THAI AW-3 Lab Test 3: Ag wash off per sample - AULA calc. vs. Experiment

0.60
0.50
0.40

0.30

0.20
010 '
0.00 l-_----_-__-_

3040 4050 5060 6070 7080 8090 90-100 100110 110120 120130
Time [s]

EAM_AgE
M Ag Collected [g]

Ag wash off per sample [g]

Abb. 2.31 AW-3 Lab-Test 3, gemessene und mit COCOSYS/AULA (cV3.0dev) be-

rechnete Erosionsrate

Test 3: Kumulierte Ag-Masse in der Wasservorlage

12

0.8 -

—Test 4 -Menge Silber [g]
m—AULA - m_Ag [8]
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o
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Abb. 2.32 AW-3 Lab-Test 3, gemessene und mit COCOSYS/AULA (cV3.0dev) be-
rechnete akkumulierte Silbermasse in der Wasservorlage
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2.7.2.2 AW-3 Lab Test 4

Im versuch ,AW-3 Lab Test 4“ wird eine Aerosolbeladung von 27 g/m? auf dem mit De-

kontaminationsfarbe beschichteten Stahlblech erzielt.

Auch bei diesem Versuch betragt der aufgepragte Wassermassenstrom 11 g/s und der
Neigungswinkel des Bleches 20°.

Wie in Abb. 2.33 zu sehen ist, entstehen Uber die Zeit ca. 10 Rivulets die ca. 45 % der
Stahlblechoberflache uberdecken. Die Ergebnisse der Nachrechnung im Vergleich mit
den Versuchsergebnissen sind in Abb. 2.33 dargestellt. Zu Beginn des Abwaschens ist
die héchste Erosionsrate vorzufinden. Nach der exponentiellen Abwaschphase (t = 40 s)
sind ca. 17,3 % der Aerosole bezogen auf die nassen Flachen abgewaschen. Nach 130
s sind insgesamt 23,4 % der abgelagerten Aerosole bezogen auf die nassen Flachen
abgewaschen. Die Ergebnisse der Berechnung sind in sehr guter Ubereinstimmung mit
den Versuchsdaten.

THAI AW-3 Lab Test 4: Ag wash off per sample - AULA calc. vs. Experiment
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20° (Test 4)
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Abb. 2.33 AW-3 Lab-Test 4, gemessene und mit COCOSYS AULA (cVv3.0dev) be-
rechnete Erosionsrate
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2.7.2.3 Erste Nachrechnung des THAI-Abwaschversuchs AW-3

Zurzeit werden Nachrechnungen zu dem THAI-Abwaschversuch AW-3 gemacht. Der
Versuch AW-3 wurde von Becker Technologies in der THAI Anlage durchgefiihrt und
untersucht das Aerosolabwaschverhalten von nicht I6slichen Silberaerosolen von hori-

zontalen und vertikalen Wanden.

Bei den Nachrechnungen sind Unstimmigkeiten in den Ergebnissen aufgetreten, die zur-
zeit diskutiert werden und die evtl. daraus resultierenden Probleme miissen in einem
nachsten Schritt behoben werden. Weitere, aus dem Versuch gewonnene Erkenntnisse

missen anschlieRend in das AULA-Modell Gbernommen werden.

2.8 AFP-Umstrukturierung

Die Umstrukturierung des AFP-Hauptmoduls wurde fortgefiihrt, wobei auch grundle-
gende Konzepte teilweise erheblich erweitert wurden. Dies gilt insbesondere fiir die Si-
mulation von Aerosolen und Spaltprodukten im Sumpfvolumen sowie fir Abwaschpro-

zesse von Aerosolen und Spaltprodukten von Strukturen.

2.8.1 Konzepte in Bezug auf die Modellierung des Aerosol- und Spaltpro-
duktverhaltens

Im Rahmen des Vorhabens wurde die Sumpfmodellierung im AFP-Hauptmodul imple-
mentiert. Details zur Handhabung des Modells sowie der implementierten Routinen sind
im COCOSYS User- und Referenz-Manual dokumentiert. Ergebnisse der durchgefiihr-
ten Testrechnungen sind in /KLE 17a/ beschrieben. Im Folgenden werden daher nur die
phanomenologischen Aspekte der Modelle sowie der konzeptionellen Erganzungen be-
schrieben. Die wesentlichen Prozesse des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens sind in
Abb. 2.34 dargestellt.
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Abb. 2.34 Betrachtete Prozesse und Schnittstellen im AFP-Hauptmodul (blau: Abla-
gerung/Resuspension; griin: Anderung des Wasserstandes; schwarz: Zu-
/Abstrémung; orange: Interaktion Wasser-Gasphase)

In der Atmosphare suspendierte Aerosole lagern sich an den verschiedenen Wandstruk-
turen ab. In Erweiterung zur urspriinglichen Version wird nun jede Wandstruktur separat
betrachtet, da die thermodynamischen Randbedingungen (Oberflachentemperatur,
Wandkondensationsrate) sehr unterschiedlich sein kénnen. Per Eingabe wird nun die
Ausrichtung einer Wandfléache vorgegeben, so dass grundsétzlich auch schrage Wand-
flachen betrachtet werden kénnen. Durch eine Anderung des Sumpfwasserstandes an-
dern sich die Flachenverhéltnisse A/V, die nun vom Modell entsprechend beriicksichtigt
werden. Da die Hohenkoten der Wandunterkante und Wandoberkante per Eingabe vor-
gegeben werden, werden die Flachenanteile (Wandsegmente) oberhalb und unterhalb
des Wasserspiegels berechnet. Aerosole, welche sich an der Sumpfoberflache abla-
gern, werden in das Sumpfvolumen transportiert. Transportprozesse (z. B. durch Atmo-
spharenverbindungen) werden selbstverstandlich berticksichtigt. Wie im urspringlichen
AFP-Modell auch, werden die Aerosolgleichungen volumenweise (z. B. zonenweise) ge-

|6st. Ebenso wird die Volumenkondensation (MGA-Modell) beriicksichtigt.

Im neuen Konzept des AFP-Moduls werden generell ,flissige Volumina“ z. B. Sumpfvo-
lumen und Wasserfilm betrachtet. Aerosole und Spaltprodukte (Spezies benannt) wer-

den uber Drainageverbindungen transportiert. Fir ,Sump-Balance“-Verbindungen
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(Sumpfausgleich) wird eine mdgliche Zirkulation von Wasser aufgrund von Temperatur-
unterschieden ebenso in der Transportgleichung beriicksichtigt. Nicht I6sliche Aerosole
werden am Sumpfboden abgelagert. Auch hier wird die Ausrichtung der Wandoberfla-
chen im Sumpf bericksichtigt. Wie im urspriinglichen AFP auch, wird in Bezug auf das
nicht l6sliche Aerosol eine Sinkgeschwindigkeit direkt vorgegeben oder diese mit einer
vorgegebenen Aerosoldichte berechnet. Im zweiten Fall wird der mittlere Durchmesser
der Aerosole bendtigt. Daher wird im neuen AFP-Hauptmodul die GréRenverteilung auch
in flissigen Volumina (Sumpfvolumen) berechnet. Allerdings erfolgt nur eine Bilanzie-
rung der einzelnen GréRRenklassen. Somit wird eine mdgliche Agglomeration im Sumpf-

volumen nicht beriicksichtigt.

Im neuen AFP-Hauptmodul wird jede Wandflache einzeln betrachtet. Dabei werden drei
verschiedene Positionen (Hosts) fur die Spezies (Bilanzbaum) vorgesehen. Diese sind
der trockene Flachenanteil, der nasse Flachenanteil (mit dariiber liegenden Wasserfilm,

abgebildet als flissiges Volumen) und der Anteil unterhalb des Wasserspiegels.

Die Bilanzgleichungen werden in Bezug auf chemische Verbindungen bzw. auf Basis
von Elementen aufgestellt. Diese bilden einen sogenannten ,,Chemie-Vektor“. Dieser
Vektor wird dann fir alle Hosts (Volumina, Flachen usw.) geschlossen geldst. Im ur-
sprunglichen AFP-Hauptmodul erfolgt die Losung der chemischen Gleichungen in AIM
compartmentweise (bzw. zonenweise) und der Transport der einzelnen Elemente in

FIPHOST elementweise flr alle Zonen.

Da die Elemente unterschiedliche Isotopenspektren haben kénnen, missen diese formal
fur jeden Host unterschieden werden. Daher muss die Losung des gesamten Chemie-
Vektors auf den ,Bilanzbaum* riickgerechnet werden. Um den Transport jeder einzelnen
Spezies nachvollziehen zu kénnen, werden bei der Integration nicht nur die einzelnen
Hosts sondern auch jede Schnittstelle einzeln betrachtet. Bei der Riickrechnung ist zu
vermeiden, dass bei schnellen Transienten negative Massen berechnet werden. Somit

erfolgt die Ruickrechnung bei Bedarf schrittweise.

Aufgrund der Sedimentation von Aerosolen kénnen diese durch vertikale Offnungen
transportiert werden. Dabei muss eine mogliche Gegenstrémung bericksichtigt werden.
Im Rahmen des Vorhabens wurde das im urspriinglichen AFP-Modul vorhandene Modell
in die neue Struktur Ubertragen. Da der Transport von der Grof3e der Partikel abhangt,

66



wurde eine separate Struktur parallel zur der fir atmospharische Verbindungen geschaf-

fen. Der Einfachheit halber erfolgt die Berechnung wie die fir die Stromungsverbindun-

gen innerhalb der Integration der Aerosolgleichungen.

2.8.2 Modellierung von technischen Systemen

Im Zuge der Umstrukturierung wurden die im originalen AFP-Modul enthaltenen Filter-

modelle Gbertragen. Es sind mehrere Modelle und Optionen vorhanden. Diese sind:

Vorgabe der Filtereffizienz per Eingabe
HEPA Filter (Faser)

Granulat Filter

Demister (auf Basis von HEPA Filtern)

Wie im User-Manual beschrieben, ist es mdglich, die Filtereffizienz als auch den
Druckverlust zu kalibrieren. Beziglich des Druckverlustes stehen verschiedene Mo-
delle zur Verfigung. Im Rahmen der Modellerweiterung fir Metallfaserfilter wurden
zuséatzliche Korrelationen fir die Berechnung des Druckverlustes implementiert
/WEB 13/.

Die Filtermodelle wurden bei der Umstrukturierung nicht verandert. Da eine unterschied-

liche Behandlung zwischen Aerosol- und lodrechnung nicht mehr vorhanden ist, wurde

die Vorgabe von Dekontaminationsfaktoren fur lodspezies angepasst. Nun ist es mdg-

lich, fur jede gasférmige chemische Verbindung einen separaten Faktor vorzugeben. Fiir

jede einzelne Filterbank in einem Filtersystem wird ein separater Host erzeugt. Um in

Zukunft zusétzliche Modelle implementieren zu kénnen, wurde ein separates AFP-

Objekt AE_FILTER in einem separaten Modul erzeugt. Modelle zur Temperaturberech-

nung sowie zu chemischen Reaktionen sind wie beim originalen AFP noch nicht imple-

mentiert.

Zur Uberprifung der Implementation wurden zahlreiche Testrechnungen durchgefiihrt,
die in /KLE 17a/ dargestellt werden.

2.8.3 Implementierung des Restarts im neuen AFP-Modul

Eine wesentliche Anforderung an Systemprogramme ist die Restartfahigkeit. Aufgrund

der neuen Datenstruktur mussten neue Routinen hierzu geschrieben werden. Dabei soll
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wie bisher auch eine gewisse Flexibilitat beim Aufsetzen des Restarts (z. B. Einfihrung
neuer Verbindungen zwischen den Zonen) mdéglich sein. Durch die Verwendung des
Daten-Element-Moduls (DEM) fur den Austausch der Daten zwischen den Programmen

mussten diesbeziiglich auch neue Konzepte entwickelt werden.

Da es beim Restart moglich ist, neue Spezies hinzuzufiigen, wird im ersten Schritt die
Struktur des ,Speziesbaums” (Abb. 2.35) mit den jeweiligen Namen der Spezies in den
verschiedenen Ebenen gespeichert. Beim Einlesen des Restarts liegt dann die aktuelle

Struktur des Speziesbaums (init_species) und die aus dem Restart (rstr_species) vor.

An den verschiedenen Positionen (Hosts) im Containment sind die Massen in einer sol-
chen Baumstruktur gespeichert. In einer weiteren Routine werden die Massen im Restart
gespeichert bzw. wieder ausgelesen. Dabei werden durch den Abgleich beider Baum-

strukturen die jeweiligen Massen in die aktuelle Baumstruktur Gibertragen.

. Species

‘ Aerosol ‘ ‘ Non-Aerosol ‘

‘ Chemical ‘ ‘ Chemical ‘ ‘ Generic Chemical

‘ Element ‘ ‘ Element ‘

‘ Isotope ‘ ‘ Isotope ‘

Abb. 2.35 Struktur des Speziesbaums im neuen AFP-Modul in COCOSYS

Durch Anderungen im Datensatz (z. B. zusatzliche Wandstrukturen) kann sich die Ge-
samtzahl der Hosts andern. Daher wird die Zuordnung zwischen Restartdaten und aktu-
ellen Daten fiir die verschiedenen Objekttypen (Aerosolvolumina, Wasservolumina,
Transferobjekte, Oberflachen und Filterobjekte) Giber die Namen und zusatzliche Indizes
der Hosts aus dem Restart und der aktuellen Hosts gewébhrleistet. Weiterhin werden die
Massenbilanzen im Restart gespeichert. Beim Einlesen wird berlicksichtigt, dass sich

die Anzahl der Elemente &ndern kann.

Im neuen AFP-Modul erfolgt der Datenaustausch zu den anderen Modulen vollstandig

Uber das sogenannte Daten-Element-Modul (DEM). Hier sind die Daten in vollstandig
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verlinkten Datenknoten in einheitlicher Form gespeichert. Diese Datenbank wird voll-
standig im Restart vom Treiber gespeichert und beim Restart wieder eingelesen und an
die jeweiligen Module verteilt. Damit ist es im Gegensatz zum alten AFP-Modul nicht

mehr notwendig, thermohydraulische Randbedingungen im Restart zu speichern.

Anderungen im Datensatz (z. B. eine zusétzliche Verbindung) miissen in der Datenbank
berlcksichtigt werden. Hierbei ergibt sich die Schwierigkeit, dass Felder (z. B. die Ge-
schwindigkeit) als Ganzes gespeichert werden. Um solche Anderungen beriicksichtigen
zu konnen, wurde das DEM entsprechend ergénzt. In den Datenknoten werden nun auch
die Argumenttypen fir die einzelnen Dimensionen der Felder gespeichert. Damit erkennt
das DEM, dass solche Felder u. U. angepasst werden missen. Weiterhin werden von
den betreffenden Modulen Informationen zu méglichen ,variablen* Argumenten bereit-
gestellt, also solche, welche beim Restart geandert werden kénnen. Diese Informationen
beinhalten die Anzahl der Indizes sowie deren Namen, und Informationen, welche Felder
ausgetauscht werden missen (z. B. njunc). Ebenso werden fiir neue Indizes (also z. B.
neue Wandstrukturen) Anfangswerte (wie z. B. Anfangswandoberflachentemperaturen)
bendtigt. Daher wird eine Liste mit Feldnamen sowie deren Anfangswerte bereitgestellt.
Im Treiber wird dann die Datenbank entsprechend der Anweisungen lberarbeitet. Durch

das allgemeine Konzept sind Erganzungen diesbezuglich leicht moglich.

2.9 Sprihen mit kontaminiertem Wasser

Sprihsysteme werden im Containment verschiedener KKW zur Begrenzung des Druck-
anstiegs im Auslegungsbereich oder zur Reduktion der luftgetragenen Aerosolkonzent-
ration bei Unféllen verwendet. Die Wasservorratsquellen fiir die Sprihsysteme sind un-
terschiedlich. Es kann sich dabei um ,reines bzw. um bereits kontaminiertes Wasser
handeln. Im Fall von kontaminiertem Wasser konnen mit den feinen Sprihtropfchen
auch wieder radioaktive Aerosole oder lod-Spezies in die Sicherheitsbehélterat-
mosphéare eingetragen werden, was die Effektivitdt des Sprihsystems fir das Aeroso-
lauswaschen beeinflusst. Zusétzlich kdnnen auch fliichtige lodspezies, wie elementares
lod (I.) und Organoiod (RI), direkt aus den Tropfen gasférmig in die Atmosphare freige-
setzt werden. Verdunsten die Sprihtropfen vollstandig, entstehen dartiber hinaus aus
den nicht-flichtigen Riuckstédnden — das sind alle 16slichen und unléslichen Stoffe inklu-
sive der Spaltprodukte — Aerosolpartikel. Diese Wiederfreisetzung von Spaltprodukt-Ga-
sen und -Aerosolen erhoht die luftgetragene Konzentration und — abh&ngig vom Un-

fallszenario — ggf. auch den Quellterm.
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Bisher sind in COCOSYS nur Modelle zum Auswaschen von Aerosolen und Spaltpro-
dukten implementiert. Der Massenaustausch von fliichtigen lodspezies kann nur verein-
facht simuliert werden (keine Spruhpfade; die Berechnung der Massentransferkoeffizien-
ten bertcksichtigt nicht die tatsdchlichen Randbedingungen). Die Freisetzung aufgrund

einer vollstandigen Verdunstung kann nicht simuliert werden.

29.1 Ergebnisse aus der Nachrechnung des THAI AW-4 Versuchs und der
Vorausrechnungen des THAI lod-31 Versuchs

Im Rahmen des COCOSYS-Validierungsvorhabens RS1514 wurde erstmals das beste-
hende Aerosolspriihmodell in COCOSYS uberprift /KLE 16/. In den durchgefihrten
Rechnungen wurde bereits in der trockenen Anfangsphase die Aerosolabbaurate erheb-
lich unterschétzt. Dagegen wird die Abbaurate in den Sprihphasen eher Uberschétzt.
Ein Vergleich der GroRenverteilung mit den Messwerten zeigt die Tendenz, dass eher
gréRRere und mittelgrol3e Partikel ausgewaschen werden. Insgesamt besteht noch erheb-
licher Verbesserungsbedarf an der durchgefiihrten Simulation. Eine systematische Mo-
dellschwéche ist aber nicht zu erkennen, daher wird das Modell im Hinblick auf das Aus-

waschen von Aerosolen in das umstrukturierte AFP Gbernommen.

Zu den geplanten Versuchen mit kontaminierten Wasser (enthélt I,) wurden erste Vo-
rausrechnungen durchgefihrt. Dabei wurde festgestellt, dass aufgrund der kurzen
Wechselwirkungszeit (Fallzeit der Spruhtropfen) die Wechselwirkung mit der Atmo-
sphare in den THAI-Versuchen relativ gering ist. Dies ist bei der Auslegung des Versuchs

lod-31 zu bericksichtigen. Ergebnisse lagen im Rahmen von RS1514 noch nicht vor.

29.2 Eigenschaften und Konzeption des neuen Sprihmodells

Um auch die Chemie im Sprihtropfen simulieren zu kdnnen sind umfangreiche Ergan-
zungen notwendig. Die Tab. 2.2 zeigt einen groben Vergleich der Eigenschaften des al-
ten und des geplanten neuen Modells. In Bezug auf das Aerosolauswaschen durch
Spruhtropfen werden die Modelle beibehalten. Die eigentliche Implementation ist aller-
dings etwas unterschiedlich. Im alten Modell werden Auswaschraten berechnet und
diese dann bei der Transportberechnung mit berticksichtigt. Die Berechnung im neuen
Modell erfolgt nach der Zeitintegration und der Transport durch das Auswaschen wird
dann in den jeweiligen Bilanzbaumen berechnet. Im neuen Modell wird die Chemie im

Tropfen simuliert. Ahnlich wie in der Thermohydraulik erfolgt die Integration in einer se-
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paraten Schleife nach der eigentlichen Zeitintegration. Dies ist notwendig, da die Fallzei-

ten der Tropfchen relativ kurz sind. Die Implementation wird so gestaltet, dass die Mo-

dule in Bezug auf die lodchemie direkt verwendet werden kénnen. Zur Berechnung des

Massentransfers werden nun die tatsachlichen Randbedingungen des Tropfens sowie

seiner Umgebung verwendet. Zuséatzlich soll berticksichtigt werden, dass die Sprihtrépf-

chen vollstandig verdunsten. Die Freisetzung der Aerosole und Spaltprodukte erfolgt

dann im entsprechenden Gasvolumen. Hier missen dann allerdings Annahmen fur die

GroRenverteilung der Aerosole getroffen werden.

Tab. 2.2

Vergleich der Eigenschaften beider Aerosol-Spriihmodelle

Eigenschaft

Altes Modell

Neues Modell

Aerosolauswaschen

- Berechnung der Koeffizien-
ten E

- Berechnung der Auswasch-
rate

- Berechnung der Koeffizien-
ten E

- Berechnung des Aerosol-
transports

Chemie im Tropfen

- Gleiche Reaktionen wie im
Sumpf- bzw. Filmvolumen

Massentransfer von
l2und RI

- nur ein lodcompartment
maglich

- Verwendung des Massen-
transferkoeffizienten fur
Sumpfoberflache

- Verwendung der Spriihpfade

- Berechnung des Massen-
transfers an der Tropfen-
oberflache mit entsprechen-
der Korrelation

Vollstandige
Verdunstung des
Tropfens

- kann nicht beriicksichtigt
werden
(Spezies gelangen in den
Sumpf)

Freisetzung aller Spezies im
entsprechenden Gasvolumen
(fir Aerosole wird eine
GroRenverteilung angenom-
men)
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Abb. 2.36 Konzeption des Sprihmodells im AFP-Modul

2.9.3 Modellierung des Aerosolauswaschens

In diesem Kapitel wird das Modell zum Auswaschen von Aerosolen durch Sprihtropf-
chen beschrieben. Details sind im COCOSYS-Benutzerhandbuch beschrieben. Die An-

derung der Aerosolkonzentration cse wird durch die Gleichung

dcge(t)
zcziet = —dgprCae(t) (2.33)

beschrieben, mit der Auswaschrate Aspr

_ 3Gdrth(dae' ddr)

T 2pgrV,dar (239
und
Gar Massenstrom des Sprihsystems [kg/s]
hz Fallhéhe der Spruhtropfen [m]
dae Durchmesser der Aerosolpartikel [m]
dar Mittlerer Durchmesser der Spriuhtropfen [m]
E(dae,dar) Auswascheffizienz
Pdr Dichte der Spriihtropfen [kg/m?]
Vz Volumen der Gaszone [m?]
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Die Auswascheffizienz E setzt sich aus mehreren Beitrdagen zusammen. Diese sind Im-
paktion, Interzeption, Brownsche Bewegung, Thermophorese und Diffusiophorese. N&-
heres dazu ist im COCOSY S-Benutzerhandbuch beschrieben.

294 Durchgefihrte Testrechnungen

Das Modell zum Auswaschen von Aerosolen wurde aus dem urspriinglichen AFP-
Hauptmodul tbernommen. In der hier dargestellten Testrechnung wird gezeigt, dass die
Ergebnisse mit dem neuen AFP-Modul gleich sind. Die Nodalisierung des Testbeispiels
ist in Abb. 2.37 dargestellt. Zu Beginn der Rechnung werden bis t =20 s Ag- und Csl-
Aerosole in der oberen Zone eingespeist. Eine Dampfeinspeisung in R2 erfolgt wahrend
der gesamten Problemzeit. Ab 25 s wird Wasser vom Sumpf aus der unteren Zone R1
in R2 gespruht. Dadurch werden die Aerosole ausgewaschen und gelangen in den

Sumpf von R1.

R2 A

é Ag, Csl - Einspeisung

R1

Abb. 2.37 Nodalisierung des Testbeispiels zum Aerosolauswaschen

Die Abb. 2.38 zeigt den Vergleich der luftgetragenen Csl-Konzentration in den Raumen
R2 und R1. Zu Beginn der Rechnung steigt die Konzentration in R2 aufgrund der Ein-
speisung. Danach sinkt diese aufgrund der Sedimentation in den unteren Raum sowie
durch das Sprihen. Im unteren Raum R1 steigt die Aerosolkonzentration an und ver-

bleibt auf einem niedrigen Niveau.

Die Ergebnisse der urspriinglichen und neuen AFP-Version sind erwartungsgeman
gleich. Der Vergleich der jeweiligen Auswaschraten ist in Abb. 2.39 dargestellt. Auch hier

stimmen die Ergebnisse beider Rechnungen uberein.
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2.10 Ruckhaltung von I und Organoiod in Wasservorlagen

Im Forschungsvorhaben war eine Anbindung des lodmodells AIM an das Pool-Scrub-
bing-Modell SPARC geplant, um die Ruckhaltung von gasformigem lod nicht durch
SPARC sondern mit AIM zu berechnen. Eine Literaturrecherche zu dem Thema zeigt
aber, dass derzeit keine geeigneten experimentellen Daten zur Validierung vorliegen.
Erkenntnisse werden aus dem laufenden Pool-Scrubbing Projekt IPRESCA erwartet,

das von Becker Technologies initiiert worden ist und derzeit fur drei Jahre |auft.

Im Rahmen des Kick-off-Meetings zu IPRESCA ist ein Workshop zum aktuellen Stand
des Wissens in der internationalen Gemeinschaft durchgefihrt worden. Zum lodscrub-
bing ist besonders der Vortrag von T. Albiol (IRSN) /ALB 17/ von Bedeutung. Dieser
Vortrag zeigt die unterschiedlichen Ergebnisse mit den Pool-Scrubbing Codes BUSCA
und SPARC. Im Bereich der experimentellen Untersuchungen werden besonders Arbei-
ten bei PSI genannt, die auch auf dem internationalen lod-Workshop in Marseille 2015
vorgestellt worden sind. Insbesondere die Arbeiten von Lind /LIN 16/ und Suckow
/ISUC 16/ erscheinen relevant zu sein. Auf dem IPRESCA Workshop gab es auch einen
kleinen Auszug aus den Arbeiten in der kleineren PSI-Anlage Mini-VEFITA /BEG 17/.

Unklar ist derzeit, ob die Arbeiten nur auf Wasservorlagen in Ventingstrecken anwendbar
sind, oder ob die Ergebnisse auch fur Analyse von Druckabbausystemen benutzt werden
kénnen. Generell erscheint eine Beobachtung der Diskussionen im IPRESCA-Vorhaben
sinnvoll. Es ist wahrscheinlich, dass aufgrund der dort gefiihrten Untersuchungen eine
verbesserte Modellierung im Laufe ermdglicht wird. Es ist geplant, dass mogliche Ruck-
wirkungen der IPRESCA-Ergebnisse auf die weitere Modellentwicklung fir COCOSYS
im Rahmen eines Nachfolgevorhabens umgesetzt werden. Zum jetzigen Zeitpunkt kann
aufgrund der existierenden Datenlage nicht klar gezeigt werden, dass eine alternative

Implementierung bessere Ergebnisse als SPARC liefern wiirde.
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3 Modellentwicklung zur Thermohydraulik im Sicherheitsbe-
halter und zur H>-Verbrennung

3.1 Modellierung des Flutens von Zonen

311 Zielsetzung

COCOSYS erlaubt generell die Beriicksichtigung eines Wasserpools in den Raumen im
Nichtgleichgewichtsmodell. In den COCOSYS-Versionen bis einschliellich der Version
V2.4v4 muss jedoch immer eine Gasphase vorhanden sein, ein vollstandiges Fluten der
Zonen ist nicht erlaubt. Im Rahmen des Forschungsvorhabens RS1508 wurde das Zo-
nen-Nichtgleichgewichtsmodell um das vollstandige Auffiillen der Zonen erweitert. Dabei
konzentrierten sich die Arbeiten auf wesentliche Aspekte des Flutungsvorgangs, wie das
Entfernen der Gasphase aus einer Zone, die Beriicksichtigung der zeitabhéngigen Was-
serhdhe in der Zone bei warmeleitenden Strukturen und die Einfihrung eines neuen

Verbindungstyps, der den Transport von Wasser und von Gas erlaubt /SPE 14b/.

Durch die Konzentration auf diese Aspekte konnte die Lauffahigkeit und die Korrektheit
dieser Teilimplementierungen demonstriert werden. Einige Aspekte der bisherigen Im-

plementierung lassen jedoch die allgemeingiiltige Verwendung des Flutens nicht zu:

— Mit dem Entfernen der Gasphase beim Erreichen des Zustandes ,vollstandig gefallt*
werden die offenen Verbindungen der gefillten Zone miteinander verbunden, um so
das Durchstromen des gefullten Raumes zuzulassen. In der bisherigen Umsetzung
der Modellerweiterung funktioniert dies jedoch nur fir Raume mit maximal zwei Ver-

bindungen.

— Das Stromen von Gas Uber eine Verbindung, die in einem Raum Kontakt mit der
Gasphase hat, und die in dem anderen Raum vollstandig unter Wasser liegt, war
nicht erlaubt. Das Funktionieren dieser Konstellation ist jedoch notwendig, um das

Entleeren der Zone mit der Erzeugung einer neuen Gasphase zu ermdglichen.

Im laufenden Vorhaben sind in Bezug auf das Zonenfluten in COCOSYS einige Ande-
rungen durchgefiihrt worden. Manche Anderungen betreffen Details, die die Stabilitat
und Fehlerkontrolle betreffen und sollen hier nicht weiter ausgefiihrt werden. Andere,
groRere Erweiterungen betreffen die Erfassung zuséatzlicher physikalischer Effekte.

Diese sollen im Folgenden naher erlautert werden
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Im Teil Verallgemeinerung der Implementierung wurde das Modell so erweitert, dass die
Implementierung des Modells von der Topologie des Datensatzes unabhangig ist. Im
bisherigen Ansatz wurde flr eine vollstandig geflillte Zone eine Analyse der bestehen-
den Verbindungen durchgefiihrt, um dann die Massenstrome dieser Verbindungen zu
koppeln, um ein ,Uberlaufen” der gefiillten Zone zu verhindern. Mit einer groReren An-
zahl von Verbindungen wird diese Analyse immer komplexer und kann kaum noch all-
gemeingultig formuliert werden. Hinzu kommt, dass zum Beispiel die Strémungsrichtung
vom thermo-hydraulischen Zustand in den verbundenen Nachbarzonen abhéngt, der
sich zeitlich verandern kann. Als neuer Ansatz wird ein Analogon zur Natur verwendet.
In der realen Physik Gbernimmt der Druck in der gefillten Zone die Steuerung der Mas-
senstrome. Entsprechend wird nun fir vollstandig geflllte Zonen eine Gleichung fir den
Druck gelost. Die Anderung des Drucks in der Gleichung ist dabei an die Summe der
Massenstréme in die Zone gekoppelt. Stromt zum Beispiel mehr Wasser herein ein als
heraus, steigt der Druck, wodurch der Massenstrom in die Zone sinkt. Mit diesem Ansatz
regelt sich das System von selbst, die Details der Topologie miissen nicht mehr betrach-

tet werden.

Das Wiedererzeugen der Gasphase ist ein wichtiger Punkt bei der allgemeinen Anwend-
barkeit des Modells fir das Zonenfluten. In der friheren Implementierung ist mit dem
Zustand ,vollstandig gefillt* in einer Zone ein Zustand erreicht worden, den die Zone
nicht mehr verlassen konnte, auch wenn der thermo-hydraulischen Zustand in den ver-
bundenen Nachbarzonen ein Abflie3en des Wassers erlauben wirde. Die neue Imple-
mentierung wurde in verschiedenen Teilschritten vorgenommen. Einer war zum Beispiel
das Zulassen einer Gasstrémung in eine wasser-enthaltende Zone mit getauchter Ver-
bindungsoffnung. Im Abschnitt Wiedererzeugung der Gasphase wird die Lauffahigkeit
und Plausibilitdt anhand eines etwas komplexeren Datensatzes gezeigt.

3.1.2 Erzielte Ergebnisse

Verallgemeinerung der Implementierung

Basierend auf einem Datensatz des Vorhabens RS1508 ist ein angepasster Datensatz
erstellt worden, mit dem sich die Implementierung der Druckgleichung uberprifen lasst.
Wie in Abb. 3.1 dargestellt, besteht der Fall aus drei Zonen von denen nur R1 am Anfang
Wasser enthélt. Alle Zonen sind durch Verbindungen des neuen Typs ATM_FULL ver-
bunden, der den Transport von Wasser und Gas erlaubt. Die Verbindung jS befindet sich
immer Uber dem Wasserspiegel und sorgt fur einen Ausgleich des Gasdrucks in den
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Zonen R1 und R3, so dass das Wasser uber jH und im weiteren zeitlichen Verlauf auch
Uber jV ungehindert flieBen kann. Am Ende der Rechnung wird ein Gleichgewichtszu-

stand mit ausgeglichenen Wasserpegeln in R1 und R3 erreicht.

R1 Luft « R3 R1 Luft - R3

Luft Luft

Abb. 3.1 Topologie des generischen Datensatzes fur die Implementierung der

Druckgleichung mit Anfangs- und Endzustand

Durch die Verwendung der Druckgleichung wird kein genereller Unterschied im Verlauf
der Wasserpegel im Vergleich mit der vorherigen Umsetzung erwartet. Und in der Tat
sind die in Abb. 3.2 verglichenen Kurvenverlaufe der beiden Varianten einander sehr
ahnlich. Der einzige wesentliche Unterschied ist der etwas langsamere Anstieg des Pe-
gels des Raums R3 nach dem vollstandigen Fillen von R2. Dieser ist jedoch physika-
lisch sinnvoll. In der vorherigen Implementierung wird mit Erreichen der vollstadndigen
Flutung von R2 der Massenstrom von jV — in diesem Fall identisch gleich — an jH gekop-
pelt. Damit liegt sofort ein endlich groRer Massenstrom vor. Bei der Verwendung der
Druckgleichung startet der Wassermassenstrom durch jV bei null und muss sich — durch
den steigenden Druck in R2 bedingt — erst erhéhen. Hinzu kommt, dass vorher nur der
Reibungswiderstand durch die Verbindung jH bertcksichtigt wird. In der aktuellen Vari-
ante wird nun implizit auch der Widerstand von jV bericksichtigt. Der Massenstrom nach
R3 fallt dadurch geringer aus. Beide Effekte zusammen erklaren den langsameren An-

stieg des Wasserpegels in R3.
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Abb. 3.2  Zeitlicher Verlauf des Wasserstandes; in Rot: Stand RS 1508 (V3.0 rev.

5884), in Schwarz: aktueller Entwicklungsstand

Wiedererzeugung der Gasphase

In dem Datensatz, mit dem das Wiedererzeugen einer Gasphase simuliert werden soll,
wurden wiederum drei Zonen (R1, R2, R3) verwendet. Die Topologie des Datensatzes
ist in Abb. 3.3 dargestellt. Alle Zonen enthalten anfanglich eine gewisse Wassermenge
und Luft. Die Gasdrticke sind in allen drei Zonen identisch. Die Zonen sind durch Ver-
bindungen des Typs ATM_FULL verbunden, die den Transport von Wasser und Gas
erlaubt. Die Verbindung J31 dient wiederum zum Druckausgleich zwischen den Raumen
R1 und R3. Die Querschnittsflache der Verbindung J12 ist viermal gréRer als die Flache
von J23. Das Wasser kann dadurch schneller von der Zone R1 nach R2 flieRen, als es
von der Zone R2 nach R3 fliel3t. Darum kommt es zu einem Zwischenzustand in dem

die Zone R2 vollstandig gefullt ist.

Die drei Phasen der Rechnung sind in Abb. 3.3 skizziert. In der ersten Phase befindet
sich noch Luft in der Zone R2. Wahrend das Wasser aus R1 nach R2 flie3t, strémt die
Luft aus R2 nach R1. Durch die Verbindung J12 flieRen also gleichzeitig Wasser und
Gas. In der zweiten Phase ist in R2 keine Gasphase mehr vorhanden. Die Zone ist voll-
stéandig mit Wasser gefillt, und es wird die Druckgleichung geldst. Mit der vollstandigen
Entleerung der Wasserphase in R1 beginnt die mit der jetzigen Implementierung méglich
gewordene dritte Phase. Wegen des Druckausgleichs tber die Verbindung J31 sind die
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Gasdriicke in den Zonen R1 und R3 stets annahernd gleich. Durch den hydrostatischen
Druck der Wassersaule in R2 flie3t das Wasser weiterhin tber J23 ab. Der Druck des
Wassers in R2 sinkt dadurch tber die implementierte Druckgleichung, und Luft wird Gber
J12 angesaugt. Nun wird eine neue Gasphase in R2 erzeugt, und das Wasser flief3t

weiter ab.

[,
RL Luft
12 =
y
R2  Luft
123 123 123
R3 - R3 o R3
Luft Luft Luft

Abb. 3.3  Topologie des generischen Datensatzes fur das Wiedererzeugen der Gas-

phase in R2 mit Anfangs-, Zwischen- und Endzustand
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Abb. 3.4  Zeitlicher Verlauf der Wasserpegel im aktuellen Entwicklungsstand
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3.1.3 Offene Punkte

In bestimmten Anwendungsfallen kommt der Modellierung einer Temperaturschichtung
in der Wasserphase eine besondere Bedeutung zu. Bei COCOSYS-Rechnungen zum
Unfall in Fukushima Daiichi wurde festgestellt, dass die sich ausbildende heil3e, obere
Wasserschicht einen starken Einfluss auf die Dampfkondensation und damit den Druck
in der Kondensationskammer hat. Mit den bisher vorgenommenen Erweiterungen an
COCOSYS liefde sich dieses Phanomen anhand vertikal geschichteter Zonen abbilden.
Dazu mussen jedoch die vom Dichteunterschied abhangigen Konvektionsmassen-
stréme fir vertikale Verbindungen im neuen Verbindungstyp ATM_FULL berechnet wer-

den und die Gleichungsparameter angepasst werden.

3.2 Einbindung des 3D-Poolmodells CoPool

3.2.1 Erganzung der Modellierung

Fur eine realistische Simulation thermohydraulischer Zusténde in Anlagenraumen, in de-
nen ein tiefer Wasserpool gegenwartig ist, ist die Erfassung des Bewegungszustands
des Pools und der Temperaturverteilung in diesem von gro3er Bedeutung. Die Tempe-
ratur an der Wasseroberflache nimmt z. B. gro3en Einfluss auf Phaseniibergange und
chemische Reaktionen und die Wassergeschwindigkeit an der Oberflache auf die Stoff-
ubergange. Dies ist z. B. fir den Sumpf in einem DWR relevant. Beim Fraunhofer Institut
ITWM in Kaiserslautern wird das Rechenprogramm CoPool zur vereinfachten dreidimen-
sionalen Berechnung der Strdomungs- und Temperaturverteilung in Wasservorlagen ent-
wickelt /GOR 14/. In Zusammenarbeit mit der GRS erfolgte im Rahmen des Vorhabens
RS1508 die Anbindung von CoPool an COCOSYS /SPE 14b/. Folgende Ergdnzungen
und Korrekturen zur Anbindung von CoPool an COCOSYS sind in diesem Vorhaben

vorgenommen worden:

— Implementierung des ,Restarts”.
Fir die Durchfihrung von Anlagenrechnungen ist es notwendig, dass Rechnungen
des Programmsystems COCOSYS in Kopplung zu CoPool zu speziellen, vordefi-
nierten Zeitpunkten wiederaufgenommen werden konnen (,Restart”). Dazu wurden
entsprechende Arbeiten durchgefihrt und die Kopplung entsprechend erttichtigt. Die
Restartzeitpunkte, zu denen CoPool Daten abspeichert, werden von COCOSYS aus

gesteuert. Uber sogenannte Restartnummern kann im Nachhinein eine Rechnung
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zum gewinschten Zeitpunkt fortgesetzt werden. Ebenso kann ein Restart von Rech-
nungen mit mehreren parallelen CoPool-Programmen durchgefiihrt werden. Die
Restart-Funktionalitdt wurde anhand des bereits in RS1508 verwendeten Zwei-Pool-
Beispiels getestet. Dabei wurden verschiedene Kopplungsvarianten in Bezug auf die
Zeitschrittsteuerung verwendet. Fur die Nutzung der Restart-Fahigkeit von
COCOSYS-CoPool gilt die Einschrankung, dass in CoPool selbst und in Bezug auf
die Kopplung zwischen CoPool und COCOSYS keine Anderungen der Eingabeda-

ten (z. B. zuséatzliche Schnittstellen wie externe Verbindungen) mdglich sind.

Spezielle Modifikationen an der Kopplung.

Fur die Integration in die neue AFP-Struktur sind spezielle Modifikationen durchge-
fuhrt worden, insbesondere fiir die Behandlung des Sumpfvolumens (aufgrund der
Annahme einer konstanten Wasserdichte zur Darstellung des Wasservolumens in
CoPool) und zum Eintrag von auf Strukturen abgelagerten Aerosolen ins Wasservo-
lumen (,Abwaschen®). So berticksichtigen die angepassten Schnittstellen nun kon-
sequent die in CoPool verwendete konstante Wasserdichte. Weitere Ergéanzungen
der Kopplung betrafen das Fluten von Zonen, den Energie- und Impulstbertrag
durch Dampfeinspeisung (z. B. Uber Kondensationsrohre), den Wassereintrag Uber
Sprihsysteme sowie die Warmeeinspeisung. Ebenso ist es nun mdglich, einfache
Drainageverbindungen zwischen verschiedenen CoPool-Suimpfen zu definieren.
Ferner ist die Kopplung fir die Anbindung eines Gebaudekondensator-Modells er-

weitert worden.

Systematische Uberpriifung der Kopplung.

Die Kopplung zwischen COCOSY'S und CoPool ist anhand einfacher Testbeispiele
systematisch tUberprift und der fir eine SWR-72-Anlage bereits existierende Daten-
satz erweitert worden. Sieben systematische Tests untersuchten die Ergebnisse des
gekoppelten Codes auf Plausibilitét hinsichtlich der Vorgange (1) beim Warmeuber-
gang zwischen Atmosphare und Wand oberhalb des Wassers, (2) bei der Wasser-
einspeisung in den Pool, (3) beim Warmetbergang unterhalb der Wasseroberflache,
(4) beim Warmeaustausch an der Wasseroberflache, (5) bei der Dampfeinspeisung
Uber Kondensationsrohre, (6) bei der Kondensation und bei der Verwendung von
Drainageverbindungen und von (7) Pump- und Sprihsystemen. Aufgrund von Ver-
besserungen in der Numerik von CoPool ergeben die berechneten mittleren Tem-
peraturen von gekoppelten Rechnungen mit COCOSYS-CoPool und von Stand-a-
lone-Rechnungen mit COCOSYS jetzt gute Ubereinstimmungen. Bei der Simulation
von Kondensationsrohren in SWR zeigt sich, dass der Impulsaustausch zwar korri-

giert wurde (korrekte Berucksichtigung des Dampfvolumens), allerdings erscheint
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die Vermischung des Sumpfes immer noch zu gering. Die Kopplung sollte ferner in
Bezug auf den Einfluss einer Drainage entlang einer Wandoberflache verbessert

werden.

3.2.2 Testbeispiele

Beispielhaft seien hier die Ergebnisse des Tests (4) zum Warmeaustausch an der
Sumpfoberflache und zum Test (7) Pump- und Sprihsysteme wiedergegeben. In Test
(4) wurde ein kubischer Behélter der Grof3e 10 m x 10 m x 10 m betrachtet, in welchem
der anfangliche Wasserstand 0,3 m betragt und das Wasser eine Anfangstemperatur
von 10 °C hat (Abb. 3.5). An einer Seite wurde nun warmes Wasser (40 °C) eingespeist,
was zur Verdunstung an der Sumpfoberflache fuhrt. Danach wurde Dampf in die Atmo-
sphére eingespeist, was die Kondensation von Wasserdampf an der Sumpfoberflache

zur Konsequenz hat. Abb. 3.6 — Abb. 3.9 zeigen Ergebnisse des Vergleichs.

Test 04: Heat exchange at sump surface

Scenario

Pool: 10 m-10m-10m
« Temperature: 10 °C
« Initial water level: 0.3 m

- Injection of warm water into the pool (40°C)
— evaporation at sump surface

+ Steam injection into atmosphere
— condensation at sump surface

Abb. 3.5 Beschreibung des Szenarios der CoPool-Simulation
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In Test (7) wurde oberhalb einer halb vollen Poolzone R1 mit den Ausmafien
10 x 10 x 10 m® eine gleichgrolRe Domzone angehangt. Die Entnahme des Pumpmas-
senstroms erfolgt bei (X, y, z) = (1 m, 1 m, 1 m). Der Spriihkegel beginnt in der Domzone
und endet dann mittig auf der Wasseroberflache von R1. Alle Zonen starten mit 80 °C

Anfangstemperatur, die AulRenwande sind isoliert.

Abb. 3.10 zeigt einen diagonalen Schnitt der Temperaturverteilung im Pool bei 300 s.
Das kéltere Spruhwasser sinkt direkt zum Boden. Die mittleren Pooltemperaturen in ge-
koppelter und Stand-alone-Rechnung verlaufen gleich (Abb. 3.11). Die rote Kurve zeigt
die Temperatur am Einlass der Pumpe. Zu Beginn verharrt die Temperatur bei 80 °C
und ist somit héher als die mittlere Temperatur. Sobald das kalte Wasser den Poolboden
erreicht, sinkt die Einlasstemperatur rapide ab und ist im Folgenden unterhalb der mitt-
leren Pooltemperatur. Abb. 3.12 zeigt den Vergleich der berechneten mittleren
Sumpfoberflachentemperaturen. Erwartungsgemal liegt die von CoPool berechnete
Sumpfoberflachentemperatur unterhalb der mittleren Pooltemperatur. Die anféangliche
Temperaturschwankung ist dadurch bedingt, dass es eine Zeit dauert, bis das kalte Was-

ser in tiefere Bereiche absinkt und die Zirkulation in Gang kommt. Die Atmosphéarentem-

peraturen sind in beiden Rechnungen praktisch gleich, Abb. 3.13.

Abb. 3.10 CoPool - diagonaler Schnitt, Temperaturverteilung im Pool bei 300 s, Co-
Pool Test 07
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COCOSYS/CoPool-Rechnung, CoPool Test 07

3.2.3 Fazit

Die systematischen Tests zeigten insgesamt zufriedenstellende Ergebnisse. Alle Ergeb-
nisse sind in /KLE 17b/ ausfuhrlich dargestellt. Die numerischen Lésungsverfahren in
CoPool erweisen sich als stark verbessert im Vergleich zu friiheren Versionen, die be-
reits in der Anbindung an COCOSYS untersucht worden waren. Auf dieser Basis kbnnen
die im Validierungsvorhaben RS1544 geplanten Anwendungsrechnungen zur DWR-
Anlage (vgl. /KLE 16/) und zum SWR-72 wieder aufgenommen werden. Die Ergebnisse

von diesen Anwendungsrechnungen werden im Bericht zu RS1544 dokumentiert.

3.3 Verbesserung des Flammenfront-Modells in COCOSYS

Zum Flammenfrontmodell sollten Fortschritte auf den folgenden zwei Themenfeldern er-

zielt werden:

— Ertichtigung der Flammenfrontmodells fiir die Flammenausbreitung tber Gas-/Was-

serverbindungen

— Verbesserung von Zundkriterien (inkl. CO-Effekt) mit Blick auf Anlagenrechnungen

89



Wahrend der Bearbeitung des Vorhabens hat sich in der Auswertung von Ruckfliissen
aus der Anwendung, insbesondere aus dem OECD-BSAF-Vorhaben, die Notwendigkeit
zu (nicht geplanten) Verbesserungen an dem Modell des Zonenflutens gezeigt. Gleich-
zeitig ist der bendtigte Arbeitsaufwand zur Korrektur von in Anlagenrechnungen identifi-
Zierten Problemen mit dem Modell des Zonenflutens gestiegen. Im Kontext der Arbeiten
zum Zonenfluten (siehe Abschnitt 3.1) ist daher zunachst der Themenpunkt zum Flam-
menfront-Modell bearbeitet worden (Abschnitt 3.3.1), der einen engen Bezug zum Zo-
nenfluten aufweist. Verbesserungen in der Simulationstechnik bei der Bertcksichtigung
von Zindkriterien sollen im Zusammenhang mit der Aktualisierung von Kriterien zu

schnellen Wasserstoffverbrennungen bearbeitet werden, s. Abschnitt 3.3.2.

3.3.1 Ertichtigung des Flammfront-Modells fur Gas/Wasser-Verbindungen

In der bisherigen Form unterstitzt das Flammenfront-Modell FRONT alle moglichen Ver-
bindungstypen in COCOSYS. Die verschiedenen Typen werden jedoch aufgrund ihrer
unterschiedlichen, physikalischen Eigenschaften vom Flammenfront-Model unterschied-
lich behandelt. Um das Flammenfront-Modell auch fur die neu eingefiihrten kombinierten
Gas/Wasser-Verbindungen (ATM_FULL, vergleiche Abschnitt 3.1) anwenden zu kén-

nen, ist das Modell im Thermohydraulikmodul erweitert worden.

Dazu wurde zu Testzwecken ein COCOSYS-Datensatz erstellt, der die in
Abb. 3.14 (links) skizzierten vier Raume R1 bis R4 enthalt, die durch die drei Verbindun-
gen J12 bis J14 verbunden sind. Das Flammenfront-Modell unterscheidet generell zwi-
schen aufwarts, abwarts und horizontal gerichteten Flammfronten. Die drei Verbindun-

gen bilden also alle méglichen Ausbreitungsrichtungen ab.

Die Raume sind anfanglich mit Luft bei Normalbedingungen geflillt und haben jeweils
ein Volumen von 1000 m3. Die Verbindungen sind jeweils 10 m lang und haben einen
Durchmesser von 0,1 m. Als Verbindungstyp wird einmal der im Flammenfront-Modell
bereits verfliighare Typ ATMOS_JUN verwendet und einmal der neue Verbindungstyp
ATM_FULL. Um brennbare Zustdnde in den einzelnen Rdumen zu schaffen, wird im
Zeitbereich von 10 bis 61 s insgesamt 42 kg Wasserstoff eingespeist. Davon gehen
31 % in dem Raum R1, und jeweils 23 % in die anderen drei R&ume. Als Zindkriterium

wurde eine Wasserstoffkonzentration von 11 % verwendet.
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Abb. 3.14 Skizzen der zum Testen verwendeten Nodalisierungen; links: einfache at-
mospharische oder kombinierte Gas/Wasser-Verbindungen, rechts: einge-

tauchte Gas/Wasser-Verbindung
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Abb. 3.15 Vergleich der Rechnung mit einfachen atmosphérischen (schwarze Sym-
bole) und kombinierten Gas/Wasser-Verbindungen (rot) anhand des

Drucks
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Die beiden Verbindungstypen ,atmosphérische Verbindung“ und ,kombinierte Gas/Was-
ser-Verbindung“ verwenden intern die gleichen Rechenschritte fir die Berechnung der
Gasstromung durch die Verbindung. Bei korrekter Implementierung des Flammenfront-
Modells fur die kombinierte Gas/Wasser-Verbindung sollten identische Ergebnisse zu
der Rechnung mit atmospharischer Verbindung erhalten werden. Zur Uberprifung und
Veranschaulichung der Vorgange zeigt Abb. 3.15 den zeitlichen Verlauf des Drucks in
allen Raumen, jeweils in schwarz fiir die Rechnung mit atmosphérischen Verbindungen,
und in rot fir die Rechnung mit Gas/Wasser-Verbindungen. In die Gesamtansicht der
Ergebnisse ist eine weitere Darstellung eingebettet, die den Zeitbereich, in dem die Ver-

brennung in den Verbindungen stattfindet, detailliert zeigt.

In der ersten Phase der Rechnung sieht man einen leichten Druckanstieg in allen Rau-
men, der durch die Einspeisung des Wasserstoffs erzeugt wird. Bei einer Zeit von 58 s
wird das Ziundkriterium im Raum R1 erreicht, und die Verbrennung beginnt. Gleichzeitig
wird die Verbrennung in den Verbindungen gestartet. Wie man in der Detailansicht er-
kennt, werden die weiteren Raume zu unterschiedlichen Zeiten entziindet. Das liegt da-
ran, dass die Flammenfront je nach Verbindungsrichtung mit unterschiedlichen Ge-
schwindigkeiten durch die Verbindung lauft, und daher das jeweilige Verbindungsende
zu unterschiedlichen Zeiten erreicht wird. Die Verbrennungsraten in den entziindeten
Zonen hangen vom Turbulenzgrad in der Verbindung ab. Da in der hier betrachteten
Konfiguration turbulente Flammenfronten entstehen, laufen die Verbrennungen in den
Raumen R2 bis R4 wesentlich schneller ab als im Raum R1. Nach einer Zeit von etwa
80 s ist auch diese langsamste Verbrennung beendet, und der generelle Druckverlauf
zeigt den Druckausgleich zwischen den Raumen.

Die Druckverlaufe zeigen eine exakte Ubereinstimmung. Auch alle weiteren das Flam-
menfront-Modell betreffenden Grofzen wie Flammenfrontgeschwindigkeit in den Verbin-

dungen oder Brennraten in den R&umen stimmen exakt tiberein.

Weitere Arbeiten betrafen die Umsetzung von spezifischen Eigenschaften des neuen
kombinierten Verbindungstyps. So ist es zum Beispiel mdglich, dass ein Verbindungs-
ende unter Wasser liegt, wie in Abb. 3.14 (rechts) skizziert. Wurde jetzt eine Flammen-
front vom Raum R1 nach R4 laufen, trafe sie in R4 auf Wasser. Dieser Fall wurde in der
Implementierung berucksichtigt. Die Flammenfront wiirde in der Verbindung J14 enden,
und den Raum R4 nicht entziinden.
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3.3.2 Verbesserung von Zundkriterien und Kriterien zu schnellen Wasser-
stoffverbrennungen / Detonationen

Aufgrund von ungeplantem Mehraufwand bei der Losung von vorrangigen Fragestellun-
gen, insbesondere den Kopplungsarbeiten zwischen ATHLET-CD und COCOSYS fir
durchgehende Simulationen eines Kernschmelzunfalls mit Freisetzung von Schmelze
aus dem Primarkreis, sowie der Ertlichtigung des Zonenflutens fur Anlagenrechnungen,
konnten die Arbeiten zur Verbesserung von Zundkriterien und kritischen Bedingungen
fur Wasserstoffverbrennungen nicht wie geplant in vollem Umfang durchgefiihrt werden.
Erste Ansatze fur die Umsetzung der Kriterien wurden erarbeitet. Die Kriterien werden

im Nachfolgevorhaben in den Code eingepflegt.
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4 Modellentwicklung zum Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten

4.1 Ausgestaltung der Schnittstelle zwischen Priméarkreis und Contain-
ment im Hinblick auf RDB-Versagen und Austrag von Schmelze

4.1.1 Schmelzeeintrag in die Reaktorgrube

In bisherigen Simulationen der Beton-Schmelze-Wechselwirkung mit dem CCI-Modul
von COCOSYS war es notwendig, den Anfangszustand, d. h. Masse, Zusammenset-
zung und Temperatur der Schmelze im Eingabedatensatz des CCI-Moduls zu spezifizie-
ren. Nach Weiterentwicklungen am Primarkreismodul ATHLET-CD v3.1A sind nun die
Voraussetzungen dafiir gegeben, den Eintrag von Schmelze in die Reaktorgrube bei
Versagen des Reaktordruckbehdlters in einer gekoppelten Rechnung zwischen
ATHLET-CD und COCOSYS direkt zu bertcksichtigen.

In diesem Vorhaben sind entsprechende Erweiterungen am CCI-Modul vorgenommen
worden, die es erlauben, die aus dem Priméarkreis austretende Schmelze in das CCI-

Modul zu Ubernehmen.

Grundzilige der Implementation und benétigte Eingabedaten

Das Primarkreismodul ATHLET-CD verwendet das Untermodul AIDA, welches das Ver-
halten von Schmelze im unteren Plenum des Reaktordruckbehalters simuliert und Ver-
sagensmodelle fur die Wand des Reaktordruckbehdalters enthalt. Stellt ATHLET-CD das
Versagen des RDB fest, wird der Schmelzemassenstrom durch die entstehende Offnung
uber die Differenz der Driicke innerhalb und aufRerhalb des RDB berechnet, und die
ausgetragene Masse bilanziert. Der Datenaustausch zwischen ATHLET-CD und
COCOSYS ist nun so erweitert worden, dass die ausgetragene Masse sowie Zu-
standsgroéfRen der Schmelze wie Temperatur, assoziierte Nachzerfallsleistung und Iso-
topenspektrum an COCOSY'S uUbertragen wird. Die vom Anwender im Eingabedatensatz
zusatzlich vorzunehmenden Eingaben sind dabei so gering wie mdglich gehalten wor-

den.

Fir jeden zu berechnenden Schmelze-Pool wird im Eingabedatensatz eine
Startbedingung, eingeleitet durch das Kontrollwort SEQ_STA, angegeben (siehe auch
Abschnitt 4.4.1). Soll der Schmelze-Pool Pool 1 bei Versagen des RDB aus ATHLET-CD

gespeist werden, genigt die Angabe des Schliisselworts ATH.
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C---- CAVITY

@

P---- Pooll

@

————— SEQ_STA

@ START
ATH

Zusatzlich mussen unter dem Schlisselwort EXTMELT weitere Parameter angegeben
werden. Der Parameter ORI1GINAL unter MODE weist das CCI-Modul an, die Zusammen-
setzung des Schmelzestroms aus dem ATHLET-CD-Modul unverandert zu lassen, wah-
rend unter SCALE ein Skalierungsfaktor festgelegt wird. Letzterer ist in der Regel nur
bei generischen Testféllen von Interesse. Der Parameter ACCUMASS gibt eine minimale
Masse der Schmelze in Kilogramm an, bei deren Erreichen die Simulation des CCI-
Moduls startet. Er dient der numerischen Stabilisierung des CCI-Moduls. Bis zum Errei-

chen dieser Masse wird die Masse ohne CCI-Simulation akkumuliert.

‘ C---— CAVITY

[P ——
@ MODE [ACCUMASS  [SCALE]]
ORIGINAL [ 500. [1.0001]

ATHLET-CD erlaubt einfache Tests des AIDA-Untermoduls ohne Bericksichtigung der
Thermohydraulik und des Kerninventars im Priméarkreis. Alle bendtigten GroRRen, die an-
sonsten der Simulation enthommen werden, missen im Eingabedatensatz spezifiziert
werden (u. a. Masse der Schmelze im unteren Plenum, Nachzerfallsleistung, initiale
Temperatur der Schmelze). Die Schmelze ist hier vollkommen generisch, d. h. eine Zu-

sammensetzung aus chemischen Elementen muss nicht spezifiziert werden.

C---- CAVITY
K--—— EXTMELT
@ MODE ACCUMASS SCALE
REPLACE 80000. 1.0
@ MATERIAL FRACTIONS
o2u 0.49
Zr 0.18
02Zr 0.12
Cr 0.04
Fe 0.15
Ni 0.02

Um dennoch fur diese Testverwendung eine sinnvolle Berechnung der Beton-Schmelze-
Wechselwirkung durchfiihren zu kénnen, muss die generische Schmelze aus ATHLET-
CD im CCI-Modul modifiziert werden. Durch Angabe des Parameters REPLACE unter
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MODE wird die Gesamtmasse durch die darunter angegebenen chemischen Elemente

und Verbindungen anteilig zusammengesetzt.

Beispielrechnung

Auf Basis eines solchen vereinfachten Datensatzes sind gekoppelte ATHLET-
CD/COCOSYS-Rechnungen durchgefihrt worden, um die Erweiterungen in der Kopp-
lung von ATHLET-CD und COCOSYS zu validieren. Ergebnisse einer solchen Rech-
nung sind in Abb. 4.1 dargestellt. Bei etwa 2 200 s sagt ATHLET-CD das Versagen des
RDB voraus und beginnt mit dem Austrag der Schmelze. Diese wird an das CCI-Modul
Uibertragen, und die eigentliche Simulation der Beton-Schmelze-Wechselwirkung wird

aktiviert.

ATHLET-CD{ AIDANCOCOSY S, einfacher Test des RDB-Versagens

180

ATHLET-CD, ausgetragens Schmelze FY
CCI, gesamte Schmelze (1)
[1CCI, abgetragener Betan (2)
CCl, Gasab

*

160

o
X
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CCI, Massenbilanz (1)-(2)+(3) +

- P P _
120 -
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Abb. 4.1 Beispielrechnung zur CCIl-Sequenz mit ATHLET-CD: Gegeniiberstellung
der von ATHLET-CD ausgetragenen Schmelzemasse und den im CCI-

Modul berechneten Massen

Der gesamte Schmelzepool (1) im CCI-Modul setzt sich aus der Schmelze des Reaktor-
kerns und aus dem vom Beton abgetragenen Material (2) zusammen. Um zu prifen, ob
die an das CCI-Modul Ubertragene Masse korrekt ist, muss ferner noch berticksichtigt
werden, dass dem Schmelzepool Masse in Form von Gas verloren geht. Damit kann
man nun im CCI-Modul auf die Ubertragene Schmelzemasse zurtickrechnen. Wie erfor-

derlich liegt die in Abb. 4.1 ,CClI, Massenbilanz” genannte Kurve fast exakt auf der Kurve,
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die die ausgetragene Masse aus dem ATHLET-CD-Modul zeigt. Die kurze Zeitverzége-
rung zwischen CCI- und ATHLET-CD-Modul am Anfang des Schmelzeaustrags hat zwei
Griunde. Zum einen rechnen die beiden Module mit unterschiedlichen Zeitschrittweiten.
Zum anderen beginnt die Rechnung des CCI-Moduls leicht verzdgert, da erst begonnen
wird, wenn die unter ACCUMASS angegebenen 80 000 kg Schmelze aus ATHLET-CD

Uibertragen wurden.

4.1.2 Freisetzung von Spaltprodukten
Grundziige der Implementation und benétigte Eingabedaten

Fur die Freisetzung von Spaltprodukten in Form von Isotopen aus der Schmelze sind
keine weiteren Eingabedaten notwendig. Die Implementierung der Kopplung von
ATHLET-CD und COCOSYS erkennt automatisch, ob die Berechnung von Isotopen in
ATHLET-CD aktiviert ist. Falls ein Isotopenspektrum in der Schmelze zur Verfiigung

steht, wird dies automatisch an COCOSYS Ubertragen und vom CCIl-Modul verwendet.

Beispielhafte Anwendung

Prinzipiell ist es mdglich, dass ATHLET-CD und das CCI-Modul verschiedene chemische
Elementlisten fuhren. Beim Ubertrag der Schmelze von ATHLET-CD an das CCI-Modul
bekommt der Anwender daher zunéchst eine detaillierte Gegenulberstellung der von
ATHLET-CD gefuhrten und der im CCI-Modul gefuhrten Elemente in der Schmelze.

CCl1 VS EXTERNAL ISOTOPES

UNMATCHED FRACTIONS: 2.036E-03 (ISOTOPES: HE-4 HE-6 LI-7 BE-9 ...
MATCHING ATOM FRACTIONS:
CCi: C 6.036E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: C-12 C-14
CCl:- O 118.707E-03 EXTERNAL ISOTOPE: 0-16
CCl: Al 42 .806E-15 EXTERNAL 1SOTOPE: AL-27
CCl: Ca 9.938E-06 EXTERNAL ISOTOPE: CA-40
CCI: Mg 12.547E-12 EXTERNAL 1SOTOPE: MG-24
cCi:- U 868.451E-03 EXTERNAL ISOTOPE: U-234 U-235 U-...
CCl: Zr 1.114E-03 EXTERNAL I1SOTOPE: ZR-90 ZR-91 ZR...
CCI: Si 6.012E-06 EXTERNAL ISOTOPE: SI1-28
CCl: Cr 59.804E-12 EXTERNAL 1SOTOPE: CR-52
CCI: Ni 3.506E-06 EXTERNAL ISOTOPE: NI-58 NI-63 NI-74
CCI: Fe 15.035E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: FE-55 FE-56 FE-59
CCI: H 241 _550E-09 EXTERNAL ISOTOPE: H-1 H-3
SUM: 988.312E-03
MATCHING FP FRACTIONS:
CCI: Ag 10.910E-06 EXTERNAL I1SOTOPE: AG-107 AG-108M
CCl: B 431.296E-09 EXTERNAL ISOTOPE: B-11
CCI: Ba 408 .605E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: BA-135 BA-136
CCl: Cd 12.962E-06 EXTERNAL ISOTOPE: CD-111 CD-112
CCI: Ce 910.660E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: CE-140 CE-141
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CCl: Cs 556.317E-06 EXTERNAL ISOTOPE: CS-133 (CS-134
CCI: Eu 33.989E-06 EXTERNAL I1SOTOPE: EU-151 EU-153
CCI: In 513.636E-09 EXTERNAL ISOTOPE: IN-115 [IN-115M
CCI: La 357.803E-06 EXTERNAL I1SOTOPE: LA-139 LA-140
CCl: Mo 892 _266E-06 EXTERNAL ISOTOPE: MO-95 MO-96
CCI: Na 17.415E-18 EXTERNAL 1SOTOPE: NA-23

CCI: Nd 992 _217E-06 EXTERNAL ISOTOPE: ND-142 ND-143
CCI:- Np 149.943E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: NP-237 NP-238
CCl: Pr 304.707E-06 EXTERNAL ISOTOPE: PR-141 PR-142
CCIl: Pu 3.657E-03 EXTERNAL 1SOTOPE: PU-238 PU-239
CCI: Rb 111 .526E-06 EXTERNAL ISOTOPE: RB-85 RB-86
CCI: Ru 631.517E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: RU-99 RU-101
CCI: Sb 4 _366E-06 EXTERNAL ISOTOPE: SB-121 SB-122
CCl: Sn 12.186E-06 EXTERNAL ISOTOPE: SN-117 SN-118
CCl: Sr 323.368E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: SR-87 SR-88
CCl: Te 115.161E-06 EXTERNAL ISOTOPE: TE-125 TE-126
cCi- Y 164 .898E-06 EXTERNAL 1SOTOPE: Y-89 Y-90
CCI: Ti 20.667E-12 EXTERNAL ISOTOPE: TI1-48

CCI: K 1.064E-09 EXTERNAL 1SOTOPE: K-39

SUM: 9.651E-03
SUM(ATOM+FP) : 997 .964E-03

Der Anwender kann so leicht prifen, ob alle fir seine Rechnung wichtigen Spaltprodukte
erfasst werden. Die Angaben der bertcksichtigten Anteile von strukturellen Massen
(ATOM) und derjenigen von rein als Spaltprodukt behandelten Massen (FP) erlauben es
ferner, zwischen wesentlichen und maéglicherweise unwichtigen Komponenten zu unter-

scheiden.

Die Berechnung der chemischen Vorgéange und der Wechselwirkung mit dem Beton er-
folgt im CCI-Modul weiterhin auf Basis der chemischen Elemente, ohne besondere Be-
riicksichtigung der Isotope. Bei der Freisetzung von Gasen und Aerosolen aus ATHLET-
CD wird die Isotopenzusammensetzung aus dem vorhandenen Isotopenvektor in der
Schmelze berechnet und an den COCOSYS-Haupttreiber und das nachgeschaltete

Spaltproduktmodul AFP Ubertragen.

41.3 Evaluierung strukturmechanischer Methoden

Grundziige der Methoden und bendtigte Eingabedaten

Das Primarkreismodul ATHLET-CD enthalt das Untermodul AIDA, das flr die Berech-
nung der Vorgange im unteren Plenum verantwortlich ist. Neben der Modellierung der
thermischen Vorgénge zwischen der Schmelze, der Kruste und der Wand des Reaktor-
druckbehalters (RDB) wird auch das strukturmechanische Verhalten der RDB-Wand ab-
gebildet. Hauptséachlich soll bei letzterem das Versagen der Wand bei auslegungsiber-

schreitenden thermischen und mechanischen Belastungen modelliert werden. Dazu
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stehen in AIDA drei Methoden zur Bewertung der Strukturintegritéat sowie ein Versa-
genskriterium zur Verfigung, die alle in verschiedenen vorausgegangenen Forschungs-
vorhaben implementiert worden waren. Diese unterscheiden sich hinsichtlich der abge-

bildeten, physikalischen Vorgange, die zum Versagen des Behalters fuhren:

— ASTOR: Diese Methode ist grundsétzlich fur Kriechversagen bei hohem Druck und
mittlerer Temperatur konzipiert worden. Ein friilhes Versagen durch Schmelzen oder

duktilen Bruch wird nicht geprdift.

— Larson-Miller: Die Methode nach Larson-Miller ist grundsatzlich nur fir Kriechversa-
gen bei hohem Druck und mittlerer Temperatur konzipiert. Ein friilhes Versagen

durch Schmelzen oder duktilen Bruch wird nicht gepriift.

— ASTEC-Modell: Diese kombiniert eine Prifung von Kriechversagen und duktilem

Versagen.

— Schmelztemperatur: Diese Methode priift ob die Schmelztemperatur in der Mitte der

Behalterwand erreicht wird.

Beispielhafte Anwendung

Die in ATHLET und ATHLET-CD verfiigbaren Methoden zur Bewertung der Strukturin-
tegritat wurden zunachst im Hinblick auf ihre Implementation und auf mogliche Verbes-
serungen eingehend untersucht. Die Ergebnisse sind ausfiihrlich in einer technischen
Notiz dokumentiert worden /BLA 17/.

Weiterhin wurden zur Bewertung der vorhandenen Methoden diese in Testrechnungen
untersucht. Zu dieser Untersuchung wurde der bereits in Abschnitt 4.1.1 verwendete ein-
fache Test verwendet. Wesentliche Parameter des RDB in Bezug auf die hier durchge-
fuhrte Auswertung sind der Innenradius = 2.0 m und die Wanddicke = 15 cm. Das untere
Plenum wird als Anfangsbedingung mit 100 t Schmelze gefiillt, die eine Temperatur von
3000 K hat. Ein weiterer, wichtiger Parameter fir das Versagen ist der Innendruck des
RDB, da dieser die auf die Wand wirkenden mechanischen Spannungen und den Ver-
sagensmodus (duktiler Bruch, Abschmelzen, Kriechversagen) bestimmt. Abhéangig vom
angenommenen Unfallverlauf kann es zur Verlagerung der Schmelze ins untere Plenum
bei hohem oder niedrigem Druck im Primarkreis kommen. Entsprechend wurden Rech-
nungen bei Innendriicken von 160 bar und 10 bar durchgefihrt, um die Grenzfélle abzu-

decken.
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Tab. 4.1

oder Versagenskriterium

Versagenszeiten in Minuten nach gewahltem strukturmechanischem Modell

RDB-Druck [bar] ASTOR Lars.-Mill. | ASTEC Temp.
160 36 40 37 49
10 (186) (168) 431 49

Die von den Methoden bestimmten Versagenszeiten sind in Tab. 4.1 aufgefihrt. Im
Hochdruckfall ASTOR- und ASTEC-Methoden sehr

Versagenszeiten, die Larson-Miller-Methode ein etwas spéateres Versagen. Prinzipiell

liefern die ahnliche
liegen diese unter der Zeit des Erreichens der Schmelztemperatur. Im Fall niedrigen
Drucks werden die ASTOR- und die Larson-Miller-Methode eigentlich aul3erhalb ihres
Glltigkeitsbereichs betrieben und liefern entsprechend auch unphysikalische
Versagenszeiten, die oberhalb des Erreichens der Schmelztemperatur liegen. Wegen
der geringeren Lasten durch den geringeren Druck liefert die ASTEC-Methode im

Vergleich zum Hochdruckfall ein spateres Versagen.

In der ausfuhrlichen technischen Notiz /BLA 17/ sind nach Abgleich der implementierten
Modelle mit dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik detaillierte Vorschlage
zur Verbesserung der Methoden zusammengestellt worden und mdégliche Fehlerquellen
aufgezeigt worden. Kritikpunkte sind vor allem in Inkonsistenzen in den verwendeten
Materialdaten sowie in der Dokumentation der Methoden fur die Anwender, in der Hin-
weise zu Giltigkeitsbereichen fehlen, zu sehen. Wie man auch in der Anwendung der
Methoden erkennt, fihrt die Anwendung aul3erhalb des Gultigkeitsbereichs zu stark ver-
zbgertem Versagen. Mit der Prufung auf duktiles Versagen oder auf Erreichen der
Schmelztemperatur, die immer erfolgen sollte, kdnnten konservative Versagenszeiten

ermittelt werden, die gegen unzweckmaRige Methodenauswahl absichern.

4.2 Anbindung von Modellen fur Vorgange nach Schmelzeaustrag in die
mit Wasser gefillte Reaktorgrube

Im Falle eines Eintrags von Schmelze in einen mit Wasser gefluteten Raum missen

zahlreiche Phanomene bei der Analyse des Unfallablaufs betrachtet werden, die in

1 In der zu Beginn der Untersuchung vorliegenden Version von AIDA konnte mit der ASTEC-Methode kein
Versagen des RDB erreicht werden. Ursache waren kleinere Fehler. Diese wurden behoben.

101



COCOSYS bhislang nicht simuliert werden kénnen. Dazu zahlen unter anderem die mog-
liche Fragmentierung der Schmelze beim strahlférmigen Eindringen der Schmelze ins
Wasser, die zu einer Schittbettkonfiguration von Schmelzepartikeln fihren kann, sowie
ggf. die daran anschlieRende Umstromung des pordsen Schittbettes bzw. das Wieder-
aufschmelzen dieses bei nicht ausreichender Kiihlung mit Ubergang zur Schmelze-Be-
ton-Wechselwirkung. Das mdogliche Auftreten von Dampfexplosionen wird hier zunachst

ausgeklammert.

Im Rahmen des vom BMWi geforderten Vorhabens 1501482 wird am Institut fur Kern-
physik und Energiesysteme (IKE) in Stuttgart das Rechenprogramm COCOMO-3D
durch Integration der Modelle JEMI (fur die Fragmentierung der Schmelze/Schiittbettbil-
dung bei Eintrag der Schmelze in eine Wasservorlage) und MEWA (fir die Kiihlung eines
wasserumstromten, porésen Schittbettes mit Zweiphasenstrémung) entwickelt
/BUC 16/. Dieses Rechenprogramm kommt aufgrund seines hohen Anspruchs in der
Modellbildung, seines sehr guten Validierungsstandes und seiner guten internationalen
Akzeptanz fir eine weitergehende Untersuchung im Hinblick auf eine Modellbildung fir
COCOSYS in erster Linie in Betracht.

Mit der Zielsetzung, die Modellkette der GRS zu dieser Thematik mittelfristig zu schlie-
Ben, wurde im Rahmen dieses Vorhabens eigene grundlegende Expertise zu den invol-

vierten Themen aufgebaut und sich mit den Modellen in COCOMO-3D vertraut gemacht.

421 Mogliche Szenarien und Bewertung des Modellstandes

4211 Mogliche Szenarien fir den Eintrag von Kernschmelze in Wasser

In existierenden Anlagen der Generation Il und Ill kann das Phanomen relevant werden,
wenn die Reaktorgrube vor Versagen des RDB mit Wasser geflutet wurde. In vielen Ac-
cident-Management-Konzepten von existierenden Anlagen (z. B. in Deutschland oder
auch Frankreich) ist die Flutung der Reaktorgrube vor RDB-Versagen explizit nicht vor-
gesehen. In hypothetischen Kernschmelzszenarien fiir deutsche DWR wurde daher bis-
lang vorwiegend eine ,trockene” Reaktorgrube zum Zeitpunkt des RDB-Versagens un-
terstellt. Sofern eine Flutung der Grube vor RDB-Versagen mdglich ist, konnten in den
meisten existierenden DWR Pooltiefen von etwa 1 — 2 m unter dem RDB erreicht wer-
den. For einige vorwiegend in Nord-Europa (z. B. Schweden) gebaute SWR sehen die
Accident-Management-Konzepte dagegen eine Prasenz von tiefen Wasserpools (~
7...10 m) unter dem RDB vor. In neueren DWR-Reaktorkonzepten der Generation 1+
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(z. B. beim AP1000) wird die RDB-AuRRenkiihlung mit einer vorgehenden Flutung des
Reaktorsumpfes bis Uber die Hauptkihlmittelleitungen als MalRhahme zur Beherrschung

eines Unfalls einbezogen.

Ein tiefer Wasserpool beginstigt die Fragmentierung von Schmelze bei Austrag aus dem
RDB. Dagegen kann ein groRer Durchmesser des Schmelzestrahls wéahrend des Aus-
trags ungunstig auf die Fragmentierung wirken. Das Phdnomen der Fragmentierung
héngt daher stark mit den Bedingungen in RDB und Reaktorgrube zum Zeitpunkt des

RDB-Versagens bzw. mit dem Versagensmodus selbst zusammen.

Ein maximal ungunstiges Szenario fur die Kihlbarkeit wirde beispielsweise von einem
grof3en Schmelzepool in der unteren RDB-Kalotte ausgehen, der nahezu den komplet-
ten Reaktorkern beinhaltet, in Verbindung mit einem einzigen, grof3en Leck, das inner-
halb sehr kurzer Zeit entsteht, aus welchem der komplette Pool ausstromt. Folgt man
der Argumentation in /SHE 12/, so musste fir einen Schmelzeverlagerungsprozess vom
RDB in die Reaktorgrube kein solches, maximal unglinstiges Szenario in Betracht gezo-

gen werden. Diese Argumentation leitet sich aus folgenden Gesichtspunkten ab:

— In leistungsstarken DWR wird mit fortlaufender Kernzerstérung zwar eine substanti-
elle Poolbildung von Schmelze im unteren Bereich des RDB erwartet, aber das Auf-
schmelzen des RDB im Bereich des Schmelzepools ist eher an der Seitenwand
wahrscheinlich, wo die hochsten Warmestromdichten bei natirlicher Konvektion der
Schmelze innerhalb des Pool entstehen. Bei abgesenktem Druck im Priméarkreis
steht fUr eine erste Verlagerung von Schmelze in die Reaktorgrube daher nicht die
gesamte Schmelze des Pools zur Verfigung und treibende Kraft ist nur das Gewicht
der oberhalb des Lecks anstehenden Schmelze, die sich wahrend des Austrags ver-
ringert. Maximale Austrage von Schmelze im Sinne von Masse und Massenstrom
sind daher nicht wahrscheinlich. Die Wahrscheinlichkeit von groRen Schmelzeaus-
trdgen in die Reaktorgrube kann durch druckabsenkende Maflinahmen erfolgreich

verringert werden.

— In SWR werden als Schwachstellen fur ein mégliches Versagen des RDB die An-
schlussstutzen der Steuerstabftihrungsrohrdurchfiihnrungen betrachtet. Da diese
zahlreich sind, ist eine mehr oder weniger simultane Leckbildung an mehreren Stel-
len wahrscheinlich, sodass sich das Ausstromen von Schmelze auf mehrere kleine
Ausstromungen aufteilt. Falls sich aber am Boden des RDB eine geniigend dicke
Kruste stabil ausgebildet haben sollte und diese ein Versagen an den Durchflhrun-

gen der Steuerstabflihrungsrohre verhindert, kann ebenfalls ein seitliches Versagen
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des RDB im oberen Poolbereich — wie beim DWR — als wahrscheinlich angenommen
werden. Auch in diesem Fall werden daher keine maximalen Schmelzerglisse aus

dem RDB in die Reaktorgrube erwartet.

In /SHE 12/ gibt es die Aussage, dass fur den Durchmesser eines hypothetischen
Schmelzestrahls weniger als 40 cm erwartet werden kdnnen. Diese Quantifizierung ist

aber nicht nachvollziehbar bzw. nicht belegt.

421.2 Reaktor-Szenario im OECD-SERENAZ2-Projekt

Die analytische Arbeitsgruppe des OECD-SERENAZ2-Projektes hatte mdgliche Auswir-
kungen von Schmelze-Wasser-Wechselwirkungen im Hinblick auf eine Dampfexplosion
anhand zweier generischer Szenarien im Anlagenmal3stab ausgewertet, jeweils eins fur
einen DWR- und eins fur einen SWR /PIL 14/. Die Szenarien wurden auf der Basis von
konkreten Daten zusammengestellt, die von zweien am SERENA-Projekt mitwirkenden
Organisationen (EDF fur DWR; VTT fir SWR) zu diesem Zweck zur Verfliigung gestellt
worden waren. Die Szenarien waren so ausgewahlt worden, dass sie einerseits realis-
tisch und andererseits generisch genug sind, um die wichtigsten Vorgange bei dem Ab-
sturz von Schmelze in Wasser in einer Reaktoranlage untersuchen zu kénnen, ohne zu

spezifisch fir ein bestimmtes Anlagendesign zu sein.

Das DWR-Szenario stellt fir den hier behandelten Arbeitspunkt daher ein geeignetes
Szenario dar, um sich mit den verfigbaren Modellen in COCOMO naher vertraut zu ma-

chen. Es ist gekennzeichnet durch folgende Parameter /PIL 14/, vgl. Abb. 4.2:

— 30 000 kg an voll-oxidierter Schmelze im Gewichtsverhaltnis 80 % UO, und 20 %
ZI’Oz.

— Anfangstemperatur der Schmelze: 300 K dber Liquidus (2928 K).
— Strahldurchmesser (= Durchmesser RDB-Leck): 30 cm.

— Vollstandiger Druckausgleich zwischen RDB und Containment; Containmentdruck:
0,2 MPa.

— Tiefe des Wasserpools: 3,6 m bei anfanglich 50 K Unterkiihlung
— Durchmesser der Reaktorgrube: 4,9 m

— Freie Fallhbhe des Schmelzestrahls zwischen RDB und Wasserpool: 0,4 m.
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Abb. 4.2  Anfangs- und Randbedingungen fur das DWR-Szenario (2D) im OECD-
SERENAZ2-Projekt /PIL 14/

4.2.1.3 Fragestellungen fir die Modellierung in COCOSYS

Ein zukinftiges Modell in COCOSYS sollte zu folgenden Fragestellungen Aussagen in
Abhéangigkeit von den im konkreten Szenario gegebenen Anfangs- und Randbedingun-

gen ermdoglichen:

1. Ist beim Eintrag von Schmelze in einen Wasserpool mit einer hoch-energetischen
Wechselwirkung (Dampfexplosion) zu rechnen? Diese Fragestellung soll — wie ein-

gangs erwahnt — nicht im Rahmen dieses Vorhabens behandelt werden.

2. Wie ist das Schiittbett charakterisiert, das sich durch Fragmentation des Schmelze-
strahls beim Absturz in die Wasservorlage bildet? Zur Charakterisierung zahlen fol-
gende Parameter: Geometrische Konfiguration des Schuttbettes (Hohe, Kegel- oder
Zylinderform, ggf. Kegelwinkel, Partikelgrof3enverteilung, Porositat, Homogenitat

bzw. Schichtungen von verschiedenen Materialien)

3. Kommt es bei der Schiittbettbildung zur Agglomeration und wenn ja, wie umfang-

reich erfolgt eine solche Agglomeration?

4. Ist das entstandene Schuttbett unter quasi-stationarer Betrachtungsweise kiihlbar?
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5. Sofern das gebildete Schiittbett quasi-stationar kihlbar ist, kommt es bei dem tran-
sienten Vordringen der Wasserfront nach Bildung des Schuttbettes bis hin zur voll-
standigen Benetzung der Partikel mdglicherweise zu einem lokalen Wiederauf-

schmelzen der Partikel?

6. Die Spitze der Freisetzung von Wasserdampf beim ersten Kontakt der Schmelze mit
Wasser sollte fur die Simulation der Thermohydraulik im Sicherheitsbehélter bertick-

sichtigt werden.

7. Fur den Fall der Kiuhlbarkeit des Schittbettes: Berticksichtigung der langzeitigen
Quellen von Warme und Spaltprodukten und deren Lokalisierung innerhalb der
COCOSYS-Simulation eines Kernschmelzunfalls. Diese Zielsetzung entspricht in
etwa der Zielsetzung eines Kernfangermodells fir COCOSYS, mit dem Unterschied,
dass beim Kernfangermodell die Konfiguration der Schmelze einem kompakten

Schmelzesee entspricht.

8. Fur den Fall, dass das Schiittbett nicht kiihlbar ist: Uberfiihrung des Schiittbettes
zum Schmelze-Beton-Wechselwirkungsmodell CCI. Ggf. muss eine endlich groRRe
Zeitspanne (Schittbettphase) betrachtet werden, bevor CCI mit der Schmelzepool-
situation weiterrechnet. Anfangs- und Randbedingungen fiir CCI missen als Ergeb-
nis der Schittbettphase angenahert werden. Quellen von Wéarme und Spaltproduk-
ten wahrend der Schittbettphase sind gegebenenfalls fir die COCOSY S-Simulation
zu berucksichtigen.

4.2.1.4 Bewertung des Modellstands

Aufgrund der engen Kopplung der Phdnomene untereinander ist die Simulation aller be-

teiligten mechanistischen Vorgange (siehe Abb. 4.3) sehr komplex.

Zur Charakterisierung des Schiittbetts, Fragestellungen 2 und 3 in der Liste oben, mis-

sen folgende Phanomene realistisch simuliert werden:
— Simulation des Schmelzestrahls und dessen Aufbrechen (,Melt Jet Breakup®)

— Bewegung und Verhalten (Warmeibergénge; Schmelzen und Erstarren) der

Schmelzetropfen bzw. -partikel im umgebenden Medium (Wasser/Dampf)

— Mehrphasen-Stromung des Wassers
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Das Abldsen einzelner Tropfen aus dem Strahl wird in der Modellvorstellung auf das
Abstreifen von Wellenbergen zurlickgefuhrt, was durch eine Kelvin-Helmholtz-Instabilitat
an der Schnittstelle zwischen Schmelzestrahl und umgebenden Kihimedium ausgeldst

wird, getrieben von der Relativbewegung.

Ex-Vessel SA Melt jet breakup
& Fragmentation

size i position

& velocity

* Melt drop formation with initial
velocity vector

* - sedimentation
convection flow o) = {f & Solidification
' ' ‘ T

film boiling, convection
* Shell formation by solidification
« Spread by trajectory distortion

« Channel developing/ Self-
leveling by vapor generation
+ Possibility of re-melt

Abb. 4.3 Schematische Darstellung der beteiligten Phdnomene bei der Bildung ei-
nes Schittbettes aus Schmelzepartikeln (aus /KIM 16/)

Der Validierungsstand zum Aufbrechen des Schmelzestrahls ist als schwierig zu beur-
teilen, wie nachfolgend erdrtert:

Zum einen mangelt es an Experimenten, in denen sich ein Schmelzestrahl unter nahezu
quasi-stationaren Bedingungen ausbildet und in denen der Strahldurchmesser eine fir
den Reaktorfall reprasentative GroRRe aufweist (< ~ 40 cm). Als Experimente mit hochster
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Relevanz gelten (vgl. /ISHE 12/) die FARO-Experimente /MAG 06/. Diese weisen Durch-
messer der Ausstromoffnung von ca. 5 bzw. 10 cm auf. Im FARO-Experiment L-28 wer-
den guasi-stationdre Bedingungen erreicht (von etwa 5 s Dauer), weswegen dieser Ver-
such fur die Modellvalidierung von grofRer Bedeutung ist. Der Versuch L-28 wurde bei
einem Systemdruck von 5 bar mit einem Wasserpool knapp unterhalb der Sattigungs-
temperatur durchgefuhrt. Was die Bewertung der Validierungsrechnungen zu L-28 er-
schwert, ist die Bildung eines grol3en Bereiches (~ 48 %) von zusammengebackener
Schmelze (,Cake") auf der Bodenplatte des Experimentes. Wahrend von Experimenta-
toren ursprunglich vermutet wurde, dass die verfligbare Wasserhdhe (1,44 m) nicht aus-
gereicht habe, um den Strahl komplett aufzubrechen, und dieser daher direkt bis zum
Boden gelangt sei und so den Cake gebildet habe /MAG 06/, identifizieren verschiedene
Experten in spéateren Diskussionen des Experimentes — gestiitzt durch Simulationsrech-
nungen — ein komplettes Strahlaufbrechen im Experiment nach ca. 60...80 cm Falllange
/BUC 16/. Dieser neueren Sichtweise folgend habe sich der Cake auf der Bodenplatte
erst durch Zusammenbacken von vormals vollstandig fragmentierten Schmelzepartikeln

gebildet, die entweder flissig oder mit diinner Kruste am Boden aufgetroffen seien.
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cake (77 kg)
Abb. 4.4  Konfiguration des Schittbettes beim Versuch L-28, aus /IMAG 06/

Als Anhaltspunkte fur das vollstandige Aufbrechen des Strahles werden experimentelle
Daten fur die Ankunft der Schmelzefront in der zentralen Fallachse des Strahls heran-
gezogen. Nach Meinung der GRS (ohne genauere Kenntnis weiterer experimenteller
Umstéande, wie z. B. der absoluten Fehler bei den Ankunftszeiten bzw. Achsen-Positio-
nen) lassen diese Daten jedoch im Hinblick auf ein mogliches, komplettes Strahlaufbre-
chen vor Erreichen der Bodenplatte keine gesicherte Interpretation zu.
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Hinzu kommt, dass fiir erfolgreiche Simulationen der Experimente L-28 (mit Wasser bei
Sattigungstemperatur) und L-31 (mit unterkiihitem Wasser) umfangreiche Modellmodifi-
kationen notig gewesen waren, um die beteiligten Vorgéange fur beide Randbedingungen
in guter Ubereinstimmung abbilden zu kdnnen. Von den Autoren des Modells COCOMO
wird beklagt, dass man noch keinen einheitlichen Ansatz fir beide Randbedingungen

(d. h. fir gasarmes sowie gasreiches umgebendes Medium) gefunden habe /BUC 16/.

Dagegen werden die Modelle zur Kiuhlbarkeit eines ausgebildeten Schiittbettes (dies
betrifft die Fragestellung 4 und 5 in der Liste auf Seite 105) von den COCOMO-Autoren
/BUC 16/ als deutlich ausgereifter angesehen: Die von den Modellen prognostizierten
Dryout-Warmestromdichten in Schittbeten seien auf bis zu ca. 10 — 15 % genau und die
wichtigsten Effekte wiirden in guter Ubereinstimmung zu den Experimenten wiederge-
geben. Allerdings zeigten die Modelle eine (konservative) Unterschatzung der Kiihlbar-

keit fur kleine Partikeldurchmesser von ca. < 1 mm /BUC 16/.

Die beschriebenen Einschatzungen geben eine Orientierungshilfe fir die Abarbeitung

der oben genannten Fragestellungen im Hinblick auf eine Modellbildung in COCOSYS:

Fragestellung 1 (Dampfexplosion) wird zunachst ausgeklammert.

— Fragestellung 2 und 3 (Schuttbettbildung und Agglomeration) bezeichnet ein The-
menfeld, das noch durch grof3e Unsicherheiten in Kenntnis und Modellbildung ge-
kennzeichnet ist. Dieses Themenfeld sollten mit geringerer Prioritat bearbeitet wer-

den, da die Modelle noch stark in Diskussion sind.

— Fragestellungen 4 und 5 (Kihlbarkeit eines Schiittbettes) betreffen ein Themenfeld
mit weit fortgeschrittenem State-of-the-Art. Dieses Themenfeld kann mit héherer Pri-

oritat bearbeitet werden, da die Modelle ausgereift sind.

— Fragestellung 6 bendtigt eine durchgehende mechanistische Rechnung tber die ge-
samte Transiente bis zur stationdren Kihlung des Schittbettes und muss nachge-
lagert zu Fragestellungen 2 und 3 bearbeitet werden.

— Fragestellung 7 und 8 (Einbettung von Fragmentierungs-/Schuittbettmodellen in die

Simulationskette) schlief3t sich an die gelésten Fragestellungen 2 — 5 bzw. 4 — 5 an.

4.2.2 Referenzrechnung fur das SERENA-Anlagenszenario

Die Arbeiten wurden mit der Analyse der Kuhlbarkeit eines Schittbettes unter Verwen-
dung des Rechencodes COCOMO in der Version 2.1 von April 2017 auf Basis eines von

109



IKE bereit gestellten Eingabebeispiels /BUC 17/ durchgefihrt. Zunachst wurde eine Re-
ferenzrechnung zu dem in Abschnitt 4.2.1 vorgestellten Anlagenszenario aus dem
OECD-SERENAZ2-Projekt erstellt. Da die Schittbettbildung nicht modelliert wird, missen

die Parameter des entstandenen Schittbettes zuvor festgelegt werden.

4221 2D-Rechnung zur Dryout-Warmestromdichte

Bendtigte Stoffdaten der Schmelzepartikel (Dichte, Warmeleitfahigkeit, spezifische
Warme, Schmelzwdrme, Solidus, Liquidus, Emissivitat, Viskositat) werden wie im
SERENA-Rechenfall fir den DWR veranschlagt /PIL 14/. Der Systemdruck betragt
0,2 MPa.

Tab. 4.2  Parameter fur die Schittbettkonfiguration

Parameter Wert
Schmelzemasse (kg) 30 000
Porositat (%) 40
Partikeldurchmesser (mm) 3
Bdschungswinkel (°) 30
Anfangliche Hohe des Wasserpools (m) 3,6

Der Durchmesser der 8 m hohen Reaktorgrube wurde wie im SERENA-Rechenfall mit
4,9 m angenommen. Es wurde eine axialsymmetrische 2D-Rechnung mit 30 000 kg
Schmelze durchgefiihrt. Die Porositat der angenommenen Partikelschittung wurde auf
40 % festgelegt, ein Wert der sehr haufig in Untersuchungen zur Kihlbarkeit von Schiitt-
bettkonfigurationen als Referenzwert verwendet wird. Zum Vergleich: Die maximale Pa-
ckungsdichte einer monodispersen Kugelanordnung liegt bei 74 %, dies entspricht einer
minimalen Porositéat von 26 %. Fir das Schuttbett wird eine kegelférmige Verteilung der
Partikel mit einem Winkel der ansteigenden Flanke (Bdschungswinkel) von 30° ange-
nommen. Dieser Wert entspricht in etwa dem Winkel aus der Schiittbettkonfiguration
beim Versuch FARO L-28, vgl. Abb. 4.4. Fur den einheitlichen Kugeldurchmesser wurde
ein Wert von 3 mm verwendet, dies entspricht dem mittleren Partikeldurchmesser bei
FARO L-28.

Die GittergroRRe fur eine Halfte der Reaktorgrube (unter Ausnitzung der Symmetrie) be-

tragt 40 x 56 Zellen, Abb. 4.5. Die Gittermaschen sind in z-Richtung leicht progressiv
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gedehnt, um stark unterschiedliche Maschenausdehnungen von benachbarten Zellen zu
vermeiden. Im Referenzfall mit 30 t Schmelzepartikeln ergibt sich mit den getroffenen
Annahmen wie in Abb. 4.5 gezeigt ein idealer Kegel mit einer Schittbetthéhe von 1,3 m

in der zentralen Achse.

1] 0.5 1 15 2 25

Abb. 45 COCOMO-Rechengitter (2D) mit 40 x 56 Maschen

Die Auswertung im Hinblick auf die Kiihlbarkeit wird vom Verfahren her folgenderweise
durchgefuhrt: Die Rechnung wird mit einem komplett abgekiihlten Schittbett bei Satti-
gungstemperatur begonnen, d. h. Wasser und Schmelzepartikel befinden sich identisch
und homogen auf Sattigungstemperatur (393 K bei 2 bar). Die freien Poren werden
durch Wasser ausgefiillt. Nun wird die Leistungsdichte allméhlich erhdht, im Idealfall mit
konstanten Stufen. Dabei wird das verdampfte Wasservolumen durch Einspeisung eines
entsprechend abgeschéatzten Wassermassenstroms im oberen Bereich des Pools nahe-
rungsweise ersetzt. Dies erfolgt in dieser Rechnung entlang der Seitenwand der Reak-
torgrube im oberen Bereich des Wasserpools. Die Dryout-Warmestromdichte ist dann
erreicht, wenn an der fur die Kihlung ungtinstigsten Position in der Schittbettkonfigura-
tion (in der Regel an der Kegelspitze) trocken gelegte Bereiche entstehen und dadurch
die Nachzerfallswarme nicht mehr abgefiihrt werden kann, d. h. dass die lokalen Tem-
peraturen der Schmelzepartikel ansteigen.

Fur den hier gerechneten Referenzfall wird in einem Zeitraum von 5000 s die Warme-

leistung von 300 W/kg bis auf 700 W/kg konstant hochgefahren. Das Trockenfallen der
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oberen Kegelbereiche wird bei einer Leistungsdichte von ca. 500 W/kg berechnet. Wie
die Rechnung zeigt (Abb. 4.6) wird flr die obersten Bereiche des Schiittbettes die Satti-
gung bei ca. t = 2450 s auf nahezu 0 % reduziert. Zu diesem Zeitpunkt betragt die spe-
zifische Leistung ca. 500 W/kg. Die obersten Stellen des Schittbettes zeigen dabei ei-

nen raschen Anstieg der Temperatur (Abb. 4.7).

Aufgrund der im SERENA-Rechenfall angenommenen Schmelzezusammensetzung von
80 % UO; zu 20 % ZrO; entspricht die Leistungsdichte von 500 W/kg Schmelze einer
auf das UO; bezogenen Leistungsdichte von 625 W/kg UO.. Einschlagige Werte der auf
den Brennstoff bezogenen Leistungsdichte zum Zeitpunkt von 2 h nach Schnellabschal-
tung liegen bei ca. 300 W/kg UO.. Das hier angenommene Schuttbett wirde somit aus-

reichend Reserven fir eine Kihlbarkeit aufweisen.

specific power (W/kg)
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Abb. 4.6  Berechnete Sattigung in den Maschen entlang der zentralen Achse
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specific power (W/kg)
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Abb. 4.7 Berechnete Temperaturen in den Maschen entlang der zentralen Achse
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Abb. 4.8 Rechenergebnis der 2D-Rechnung fur Schmelzepartikeltemperaturen
(links) und Sattigung (rechts) bei t = 2500 s

114



4.2.2.2 Uberpriifung der 2D-Rechnung zur Dryout-Wéarmeleistungsdichte
durch eine 3D-Rechnung

Die in der 2D-Rechnung ermittelte Austrocknung des Schittbettes bei langsam angeho-
bener Leistungsdichte wurde in einer 3D-Rechnung Uberprft. Dazu wurde ein 3D-Gitter,
bestehend aus 40 x 40 x 56 Maschen in zylindrischen (r, ¢, z)-Koordinaten erstellt: r
variiert zwischen 0 und 2,45 m, ¢ variiert zwischen 0 und 180°, z variiert zwischen 0 und

8m.

Die 3D-Rechnung (Abb. 4.9, Abb. 4.10) stimmt sehr gut mit der 2D-Rechnung (vgl.
Abb. 4.8) Giberein. Ein Aufheizen der Schmelzepartikel wird ab ca. t = 2 460 s berechnet.

Zu diesem Zeitpunkt liegt eine Warmestromdichte von ca. 497 W/kg Schmelze vor.

saturation (-)
0.2 0.4 0.6 1.0

0.8

Abb. 4.9 Konturdarstellung der Sattigung in der 3D-Rechnung fir das Rechengebiet
von Schittbett und Wasserpool (< 2,5 m Hohe) zum Zeitpunkt t =2 500 s
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Abb. 4.10 Rechenergebnis der 3D-Rechnung fir Schmelzepatikeltemperaturen
(links) und Sattigung (rechts) beit=2 500 s
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4.2.2.3 Uberpriifung der 2D-Rechnung zur Dryout-Warmeleistungsdichte mit
feinerer Gitterauflésung

Als nachstes wurde untersucht, in welchem Mal3 eine Gitterabhéngigkeit der Ergebnisse
besteht. Dazu wurde die Anzahl der Gittermaschen in x- und y-Richtung jeweils verdop-

pelt bzw. vervierfacht.

Tab. 4.3  Einfluss der Maschenweite auf die berechnete Dryout-Leistungsdichte

Faktor der Gitterver- | Dryout-Zeit Dryout-Leis- rel. Abweichung
feinerung tungsdichte
(s) (Wikg) (%)
1 2462 497 +6,9
2 2211 477 +2,6
4 2063 465 0

Die Ergebnisse fir die Dryout-Zeitpunkte bzw. fir die spezifische Warmeleistung der
Tab. 4.3 zeigen, dass flr orientierende Rechnungen die grobe Gitterauflosung der Re-
ferenzrechnung ausreichend ist. Die hierbei verwendete Maschenweite betragt im Be-
reich des Schiittbetts etwa 6 cm in radialer Richtung und 4 cm in z-Richtung. Hierbei
wird allerdings — bedingt durch die grobe Maschenweite — die Dryout-Leistungsdichte

um ca. 7 % gegeniiber der um Faktor 4 verfeinerten Gitterweite Giberschéatzt (s. Tab. 4.3).

Abb. 4.11 zeigt ein Ergebnis der Rechnung mit dem verfeinerten Gitter. Die obersten
Stellen des Schiuttbettes zeigen bei ca. t = 2 063 s einen raschen Anstieg der Tempera-

tur. Zu diesem Zeitpunkt betragt die spezifische Leistung ca. 465 W/kg.

Zwischen der Verfeinerung von Faktor 2 auf Faktor 4 &ndert sich die berechnete Dryout-
Leistungsdichte nur noch um 2,6 %, damit wirde ein weiterer Genauigkeitsgewinn durch

eine Verfeinerung der Maschenweite auf Faktor 8 nur noch im Bereich von 1 % erwartet.

Ferner sollte auf die zu erwartende Genauigkeit des Modells insgesamt hingewiesen
werden, diese liegt fir die Berechnung der Dryout-Leistungsdichte nach Angaben des
Entwicklerteams bei ca. 10 % /BUC 15/.
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Abb. 4.11 Berechnete Temperaturen in den Maschen entlang der zentralen Achse

bei Gitterverfeinerung um Faktor 4 in beide Achsenrichtungen

4.2.3 Einfluss von Hauptparametern auf die Dryout-Leistungsdichte eines
Schuttbettes

Einige der wichtigsten Parameter fir die Schuttbettkonfiguration sind bereits in Tab. 4.2
gelistet: Schmelzemasse m, Porositat e, Partikeldurchmesser d, Béschungswinkel ¢.

Die Hohe des zylindrischen Teils des Schttbettes Hy; wird durch die Gesamtmasse m,

durch den Radius R, der Cavity, durch die Porositat € und durch den Béschungswinkel
¢ beeinflusst (Abb. 4.12). Die Hohe des Kegels oberhalb des zylindrischen Teils wird
durch den Bdschungswinkel ¢ und durch den Kavernenradius R.,, sowie auch ggf.

durch die Schmelzemasse m bestimmt.

Fur diese Hauptparameter wurden jeweils Variationsrechnungen entsprechend der Tab.
4.4 erstellt, um den ungefahren Einfluss der Parameter zu untersuchen. Die variierten
Werte sollen dabei ungefahr den maglichen, erwarteten Wertebereich abdecken. Dabei
stellt der konkrete Wert fir die Schmelzemasse im Referenzfall einen unteren Variati-
onspunkt dar. Fir den Schmelzeaustrag in pessimistischen MCCI-Szenarien beispiels-
weise werden weitaus grof3ere Schmelzemassen in der Reaktorgrube unterstellt, als wie
mit den 30 000 kg im SERENA-Fall angenommen.
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Abb. 4.12 Geometrische Konfiguration des Schiittbettes

Tab. 4.4  Parametervariation fur die Schittbettkonfiguration. Referenzwerte sind fett-
gedruckt
Parameter Werte Heyi; Heon; Hoed Dryout-Leis-
(m) tungsdichte
(Wikg)
m (kg) 10 000 0;0,9; 0,9 744
30 000 0;1,3;1,3 497
100 000 0,74;1,41; 2,15 307
150 000 1,35; 1,41; 2,76 204
200 000 1,95; 1,41, 3,36 162
Porositat (%) 20 0;1,18;1,18 116
30 0; 1,23; 1,23 247
40 0;1,3;1,3 497
50 0; 1,38; 1,38 890
60 0,07; 1,49; 1,56 1507
d (mm) 0,5 0;1,3;1,3 -
1 0;1,3;1,3 181
3 0;1,3;1,3 497
10 0;1,3;1,3 934
20 0;13;13 1229
¢ (°) 0,01 0,36; 0; 0,36 1259
15 0,14; 0,66; 0,8 740

119




Parameter Werte Hcyi; Heon; Hbed Dryout-Leis-
(m) tungsdichte
(W/kg)

30 0;1,3;1,3 497

60 0;2,7;,2,7 277

Reay (M) 1,0 1,99; 0,58; 2,57 162

15 0,68; 0,87;1,55 363

2,0 0,16; 1,15; 1,31 492

2,45 0;1,3;1,3 497

3 0;1,3;1,3 511
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Abb. 4.13 Einfluss der Parametervariationen auf die Dryout-Wéarmeleistung

Abb. 4.13 zeigt, dass bei separater Variation der fiinf ausgewahlten Parameter innerhalb
ihrer individuellen Unsicherheitsbereiche (alle anderen Parameter bleiben jeweils kon-
stant) ein Einfluss von ca. -100 % bis zu ca. + 200 % auf die Dryout-Leistungsdichte der
Referenzrechnung zu erwarten ist. In der Kombination kénnen entsprechend aufaddierte
Einflisse erwartet werden, z. B. ist bei gleichzeitiger Vorgabe von groRerem Partikel-
durchmesser, groRRerer Porositat und kleinerem Bdschungswinkel eine um mehrere

100 % erhohte Dryout-Leistungsdichte zu erwarten.

120



AU L0 e e A A

B *—k—k melt mass
B porosity
: B8 particle diameter

S 1500 — angle of repose

= - A—a—ah  cavity bottom area

E - 4—4— particle diameter atR__,,=1m

‘% B 'l porosity atR_,=1m

c -

m =

S 1000 |— . melt mass atd,,, = 2cm

2 B ]

& —

.g. - -

‘g 500 — —
- /§=I —
- i T—* N4
- Te-023 * =042
UllllIJlJlllllllJlJJIllllllllJlJllllllll
0.0 0.5 1.0 1.5 20 25 30 35 4.0

total bed height (m)

Abb. 4.14 Dryout-Leistungsdichte in Abhangigkeit der totalen Schiittbetthéhe (zylind-
rischer Bereich + Kegel) bei separater Variation der gelisteten Parameter.

& benennt die anteilige HOhe des Kegels an der totalen Schittbetthdhe.

Die Auftragung der ermittelten Dryout-Leistungsdichten in Abhangigkeit der totalen

Schuttbetthdhe Hypeq = Heyr + Heon in Abb. 4.14 zeigt interessante Abhangigkeiten:

— Die Dryout-Leistungsdichte fallt mit Zunahme der totalen Schittbetth6he hyperbo-

lisch ab.

— Bei selber Schittbetthohe ist die reine Kegelform (¢ = H.y,/Hpeq = 1) leichter zu
kuhlen (g6Rere Dryout-Leistungsdichte) als Schiittbetten mit gréRerem Anteil an zy-

lindrischer Form (¢ < 1).

— Mit Zunahme von Partikeldurchmesser und Porositat wird bei konstanter totaler
Schuttbetthohe die Kihlbarkeit stark verbessert bzw. bei Abnahme entsprechend
stark vermindert. In Abb. 4.14 weist der Graph fir die Variation der Porositat einen
Einfluss auf die Schittbetthohe auf (Zunahme der Schittbetth6he bei ansteigender
Porositat), da hier die Schmelzemasse (genau wie die anderen Parameter) fur die
separate Variation des Parameters ,Porositat' konstant gelassen wurde. Der Einfluss
der Variation von Partikeldurchmesser und Porositat auf die Dryout-Leistungsdichte
ist groRer beim Ausgangspunkt mit kleiner Schiittbetthéhe (H.,: = 1,3 m) und reiner
Kegelgeometrie (¢ = 1) (Referenzfall) als flr den Ausgangspunkt mit grofRer Schiitt-
betththe (Hio: = 2,57 m ) und kleinerem Kegelanteil (¢ = 0,23).
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4.2.4 Schlussfolgerung

Die Kuhlbarkeit eines Schittbettes unter Annahme radialsymmetrischer Bedingungen
konnte auf der Basis einer Vielzahl parametrischer Vorausrechnungen in 2D mit dem
Rechencode COCOMO durch eine Korrelation angenahert werden. In dieser Korrelation
sinkt die kritische Leistungsdichte hyperbolisch mit der maximalen Héhe des Schiittbet-
tes. Dabei hat der Einfluss der Anteile von kegel- und zylinderférmigen Bereichen leichte
Einfliisse bei konstant gelassener Schiittbetthéhe. Hingegen habe Porositat und Parti-
keldurchmesser gro3en Einfluss bei konstant gelassener Schittbetthéhe. Diese wesent-
lichen Einflisse miissen durch die Korrelation verninftig abgebildet werden. Die Erstel-
lung dieser Korrelation auf der Basis einer erweiterten Matrix von Vorausrechnungen mit
COCOMO st fur ein Anschlussvorhaben geplant. Die durch spatere Verwendung der
Korrelation in COCOSYS moglicherweise in Kauf genommenen Fehler sind im Hinblick
auf noch bestehende Unsicherheiten bei der Freisetzung von Schmelze aus dem RDB
sowie auch bei der Schiittbettentstehung akzeptabel.

4.3 Modellerweiterung fur Kernfanger

Gemeinsames Merkmal von Kernféangerkonzepten in Reaktoranlagen der Generation
llI+, bei denen das RDB-Versagen nicht durch eine externe Kiihlung prinzipiell verhindert
werden soll, ist die kontrollierte Uberfiihrung der Schmelze nach Versagen des RDB in
eine Konfiguration (Geometrie, Zusammensetzung), bei der die Strukturen fir die Ein-
grenzung der Schmelze (Behélter) bzw. die Schmelze selbst durch Wasser gekihlt —
d. h. die Nachzerfallswarme abgefiihrt wird —, ohne dass diese Eingrenzungsstrukturen
zerstort werden. Durchgehende Langzeit-Analysen mit COCOSYS flr solche Anlagen
erfordern die generelle Bertcksichtigung des Kernfangers und der entsprechenden ort-

lichen Quellen von Wasserdampf und schwer fliichtigen Spaltprodukten.

In diesem Arbeitspunkt sind zun&chst Grundlagen zusammengestellt worden, um fur
COCOSYS ein generisches Zonenmodell ,Kernfanger“ bereit zu stellen, das die wesent-
lichen Prozesse in einem Kernfanger moglichst unabhéngig vom speziellen Design be-

schreiben soll. Darauf aufbauend ist ein erstes Konzept ist ausgearbeitet worden.
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43.1 Merkmale von aktuellen Kernfanger-Konzepten

43.1.1 Neue russische Anlagen basierend auf dem WWER-1000

In neueren WWER-Anlagen der Baulinie 1000 oder hoher, z. B. in den WWER-
1000/428-Blocken in Tianwan (AES-91), basiert der zylindrische Kernfanger auf einem
Tiegelkonzept (Abb. 4.15). Der Kernfanger befindet sich in zentraler Position unter dem
RDB und ist teilweise mit Opfermaterial gefillt, welches erschmolzen wird und sich mit
dem Corium aus dem Reaktorkern vermischt. Diese Opfermaterialien dienen dazu, den
Schmelzepool wahrend der Freisetzungsphase aus dem RDB zu konditionieren. Insbe-
sondere sollen metallische Zr-Anteile im Corium mdglichst vollstandig oxidiert und die
Dichte des Oxids unter die der Metallschicht abgesenkt werden, um eine Schichtungs-
umkehr bei der Ablagerung von Oxid- und Metallschmelze im Kernfanger zu bewirken.
Auf diese Weise werden sowohl die Dichte der Leistungsfreisetzung im Schmelzepool
(W/m3) als auch die maximal abgegebene Warmestromdichte auf der Oberflache des
Pools (W/m?) abgesenkt. Nach der Aufschmelzphase kommt der Schmelzepool mit den
Seitenwénden und dem Boden des zylindrischen Stahlbehalters in Kontakt, der von au-
Ben mit Wasser im Naturumlauf gekihlt wird. Das Wasser kann auch direkt von oben
auf die freie Oberflache der Schmelze gelenkt werden und dort verdampfen. Der Zeit-
raum bis zur Erstarrung liegt aufgrund der kompakten Geometrie der Schmelze in der

GroRRenordnung von einem Jahr.

1 - Containment 8 — Basket

=}
©
Jre

- - 2 — Reactor 9 - Protective
. : \\\ // S . truss
AR 3 - Concrete 10 - Heat
: e A7 cavity insulation
AVINGS —= l ° = Lo\ B panels
ﬂ E 4 - Concrete 11 - Air cooling
’ ﬂ ! [ NN = I \s cantilever channels
: T e o o 5 - Device for 12 - Heat
coolant insulation
supply
6 - Device for 13 —Lower plate
coolant
removal
1 1 8 7 - Ring section
heat
exchanger
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4.3.1.2 Europdaischer Druckwasserreaktor EPR

Das Kernschmelze-Stabilisierungssystem des EPR (Abb. 4.16) sieht zunachst eine kurz-
zeitige Ruckhaltung der Schmelze in der Reaktorgrube unter dem RDB vor von ca. 1 —
2 h Dauer, wahrend der eine Kernschmelze-Beton-Wechselwirkung mit vordefiniertem,
sauerstoffreichem Beton bis zu einer axialen Erosionstiefe von ca. 50 cm stattfindet.
Wahrend dieser Zeit sollen weitere Corium-Freisetzungen aus dem Reaktorkern vom
Schmelzepool aufgenommen und das darin enthaltene Zirkonium in grol3em Mal3e oxi-
diert werden. Ferner soll aufgrund der Vermischung der Schmelze mit dem zerstdrten
Beton die FlieRfahig der Schmelze fiir die nachfolgende Schmelzeausbreitung erhdht
werden. Nach der Schmelzeausbreitung befindet sich die Schmelze in einem grof3flachig
(ca. 170 m?) angelegten Kernfanger aus einer Stahlstruktur, die mit einer ca. 10 cm di-
cken Opferbetonschicht ausgekleidet ist. Die Dicke der Stahlstruktur am Boden betragt
ca. 20 cm. Ein direkter Kontakt der Schmelze mit der Boden oder Seitenplatte des Kern-
fangers soll erst nach vollstandiger Ausbreitung der Schmelze im Kernfanger und nach
vollstéandiger Flutung der Kiihlkanale und der Oberflache der Schmelze mit Wasser er-
folgen. Dabei soll zuvor eine Umkehr der méglichen Schichtungsfolge (zu Beginn in der
Reaktorgrube: Oxid unten, Metallschicht daruber; spater: Metallschicht unten, Oxid-
schicht dartber) erfolgt haben um einen direkten Kontakt zwischen Metallschicht und
Wasser auszuschlie3en. Das Wasser fur die Kihlung des Kernfangers wird durch Na-
turumlauf oder durch Pumpbetrieb umgewalzt. Im Kernfanger wird aufgrund der grof3fla-
chigen Ausbreitung der Schmelze eine niedrige Warmestromdichte auf der gesamten
Oberflache des Pools erzielt, so dass der Schmelzpunkt der Stahlplatten mit ausreichen-

dem Sicherheitsabstand nicht Uberschritten wird.
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4.3.1.3 Kernfangerkonzept des ABWR von Toshiba

Das Toshiba-Konzept sieht einen zylindersymmetrischen Kernfanger unter dem RDB
vor, bei welchem die ca. 1 cm dicken Boden- und Seitenwande aus Stahl mit Wasser
gekdhlt werden und eine direkte Flutung der Schmelze von oben vorgesehen ist
(Abb. 4.17). Die geneigte Bodenplatte hat eine radiale Abmessung von ca. 4 m. Eine
Naturkonvektion durch die axialsymmetrisch angeordneten, trapezférmigen Kuhlkanéale
in Boden und Seitenwandstruktur (Steigleitungen, ,Riser*) soll in diesem Konzept durch
den Einsatz einer ringraumférmigen Fallleitung (,Downcomer*) fur die Wasserstréomung
ermdglicht werden. Die Flutung der Kihlkanale und der Schmelze erfolgt zu Beginn mit
Wasser aus der Kondensationskammer und im Langzeitbetrieb aus der Kondensatab-
flussleitung des passiven Containment-Kihlungssystems (PCCS). In diesem Konzept
wird keine Konditionierung der Schmelze mit Opferbeton o. & Material vorgesehen.
Stattdessen wird der Kernfanger mit einer ca. 20 cm dicken Schicht von refraktarem,
hochschmelzendem Material (in Planung: Al,O3; /HAM 11/) ausgekleidet.
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Abb. 4.17 Kernfangerkonzept des ABWR von Toshiba /HAM 11/

43.1.4 Schlussfolgerungen fir die Modellentwicklung

Aus den oben vorgestellten, aktuellen Designs von Kernfangersystemen lassen sich fol-
gende Schlussfolgerungen im Hinblick auf generische Merkmale fur die Modellentwick-

lung ziehen:

— Langfristiger Einschluss in Stahlstrukturen mit horizontalen oder geneigten Boden-
flachen und vertikalen Seitenwanden und freier Oberflache. Die Dicke der Stahl-

strukturen bewegt sich in einer Grof3enordnung zwischen 1 cm und ca. 20 cm. Die
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Situation kénnte prinzipiell mit dem verfligbaren CCIl-Modell in COCOSYS wieder-
geben werden, wenn die Warmestréme an Boden und Seitenwanden abgefuhrt wer-
den, ohne dass eine Zerstérung (Aufschmelzen) dieser Strukturen berechnet wird.
Dazu musste das Material dieser Boden- und Seitenwandstruktur als refraktar, d. h.
unzerstorbar definiert und beim Ansatz fur die Warmetubergénge aus der Schmelze
bertcksichtigt werden, dass die Schmelze langzeitig nicht mit Blasen wie bei MCCI
durchsetzt wird. Warmeleitung in festen Strukturen (z. B. im Beton) wird im CCI-
Modell bislang nicht berlicksichtigt, eine Annaherung hierflir misste erganzt werden.
Das Modell soll Ruickschlisse auf die Temperaturentwicklung in den Stahlstrukturen

erlauben, um Hinweise auf verfiigbare Sicherheitsmargen abzuleiten.

Die Wasserflihrung entlang der AulR3enseite der Stahlstrukturen an Boden- und Sei-
tenwanden des Kernfangers erfolgt in verschiedenen Konzepten durch unterschied-
liche ausgelegte Kiuhlkanalgeometrien, in denen der Warmeubergang unter Sie-
debedingungen erfolgt und es folglich zu einer Zweiphasenstromung kommt. Der
Stoff- und Warmetransport durch diese Kiihlkanéle soll vom Kernfangermodell nicht
bis ins Detail der Mehrphasenstrémung mechanistisch berechnet werden. Stattdes-
sen sollen vereinfachte Ansatze zum Einsatz kommen, mit denen der Einfluss der
Wasserzirkulation bei der Kihlung der Schmelze im Kernfanger insgesamt auf die

Thermohydraulik im SB in guter Naherung bertcksichtigt werden kann.

Nach oben gibt es direkten Kontakt zwischen Schmelze und Wasser. Diese Schnitt-
stelle ist vergleichbar mit der gefluteten Situation bei MCCI und konnte prinzipiell
vom MCCI-Modell in COCOSYS wiedergebeben werden, wenn beim Ansatz fir den
nach oben gerichteten Warmeibergang aus der Schmelze bericksichtigt wird, dass
die Schmelze langzeitig nicht mit Gasblasen wie bei MCCI durchsetzt wird. Ferner
muss beriicksichtigt werden, dass langzeitig freigesetzte Spaltprodukte aus der
Schmelze diese in der Wasservorlage tUber der Schmelze zurlckgehalten werden

kénnen (Pool Scrubbing).

Im Kernfanger von EPR oder WWER werden Opfermaterialien vorgehalten, die nach
Eintrag von Schmelze erschmolzen werden und Sauerstoff fir die Oxidation von
Metallen in die Schmelze einbringen und die Schmelze konditionieren. In Bezug auf
die Konditionierung ist es wichtig, eine mogliche Schichtenumkehr aufgrund von

Dichtednderungen der Schmelzeschichten sicher zu prognostizieren.

Beim EPR gibt es zunéchst eine zeitlich begrenzte MCCI-Phase in der Reak-
torgrube, wéhrend der die Schmelze konditioniert wird, bevor sie in den Kernfanger

Uberfuhrt wird. Auch im Kernfanger gibt es eine begrenzte Phase von MCCI, bevor
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die Schmelze in Kontakt mit den gekihlten Strukturen tritt. Das Kernfangermodell
hat somit einen deutlichen Bezug zum Vorgang der Schmelze-Beton-Wechselwir-
kung (MCCI).

Es ist daher naheliegend, das verfugbare MCCI-Modell in COCOSYS fiir den Eintritt
einer neuen Randbedingung, namlich die Kontaktbildung zwischen Schmelze und ge-

kUhlten Strukturen im Boden und Seitenwandbereich, zu erweitern.

4.3.2 Kernfangermodelle in ASTEC, MELCOR und SOCRAT

4321 ASTEC

In ASTEC V2.1 ist ein Kernfangermodell verfugbar, das speziell fir Anwendungen auf
den EPR entwickelt wurde. In diesem Modell wird die Schmelze-Beton-Wechselwirkung
in der Reaktorgrube des EPR und im Kernfanger mit dem MCCI-Modell MEDICIS be-
rechnet, das auch Grundlage fir das CCI-Modul in COCOSYS ist. Dazu war in
ASTEC/MEDICIS die Funktionalitdt von MEDICIS entsprechend erweitert worden, um
einen Ubertrag von Schmelze zwischen zwei Kavernen (Kaverne 1: Reaktorgrube; Ka-
verne 2: Kernfanger) innerhalb einer einzigen laufenden MEDICIS-Rechnung durchzu-
fuhren. Nach Durchschmelzen des Opferbetons in der Reaktorgrube bis zum Erreichen
des Verschlusses zum Ausbreitungskanal (,Melt Discharge Channel®, vgl. Abb. 4.16)
wird MCCI in einer erweiterten Kontur (Abb. 4.18, rechts) gerechnet.
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Der Schmelzepool wird in die neue Kontur verlagert und — je nach Nutzer-Eingabe —
einer anderen thermohydraulischen Zone fir den Massen- und Energieaustausch zuge-
ordnet. Bei der Verlagerung wird im Hinblick auf besondere Fragestellungen beim EPR
der Volumenstrom zwischen erster (Reaktorgrube) und zweiter Kaverne (Kernfanger)
ausgewertet und zur Annaherung der Ausbreitungsflache und des Flutungszeitpunktes
Uber einen vereinfachten Ansatz benutzt. Diese Informationen sind rein diagnostischer
Natur und haben keinen Ruckfluss auf die MCCI-Simulation im Kernfanger. Eine atmo-
spharische Stromungsverbindung kann beim Durchschmelzen der ersten Kaverne und
Umverlagerung der Schmelze in die zweite Cavity aktiviert werden. Gegeniiber dem
Mehr-Kavernen-Konzept in COCOSYS besteht bei dem Ansatz in ASTEC die Einschran-

kung, dass zu einer Zeit nur ein Schmelzepool ,aktiv* sein kann.

Zielsetzung der in ASTEC ermoglichten Anwendung ist die Auswertung des maximalen
Warmestroms auf die Stahlstruktur zum Zeitpunkt des Durschmelzens. Diese Auswer-
tung wird zu dem Zeitpunkt durchgefihrt, in welchem die maximale Erosionstiefe (seitlich
oder axial) die Dicke der Opferbetonschicht erreicht. Zu diesem Zeitpunkt wird ein Kon-
takt zwischen Schmelze und Stahlstruktur des Kernfangers unterstellt. Auf der Basis die-
ser Warmestromdichte werden unter der Annahme stationarer Warmeleitung maximale
Temperaturen in der Stahlstruktur berechnet. Daraus ergibt sich eine Abschatzung fiir
eine mogliche Schadigung der Stahlstruktur aufgrund von thermischer Belastung.

4.3.2.2 MELCOR

Das ,Core Catcher“-Modell in MELCOR ermdoglicht bei Nutzung des Lower-Head-Con-
tainment-Modellpaketes (LHC) /HUM 17/ die Bertcksichtigung des Warmeulbergangs
von aus dem RDB ausgetragenen Kern- und Strukturmaterial (,Debris*) auf eine Kern-
fangerstruktur innerhalb der thermohydraulischen Simulation der entsprechenden Zone.
Beim Kernfanger handelt es sich um eine axialsymmetrische Plattenstruktur, bestehend
aus einem gekrimmten oder flachen Bodenteil und senkrechten Wénden.

128



RADOUT

j[«— DZR

Cv =CvB

Abb. 4.19 Schematische Darstellung eines Kernfangers in MELCOR /HUM 17/

Das Kern- und Strukturmaterial des im Kernfanger abgelagerten Coriums wird als eine
einheitliche, vermischte Schicht angenommen, in welcher an kalten Oberflachen (zur
Atmosphéare und zur Plattenstruktur) Krustenbildung auftritt. Die Plattenstruktur tauscht
nach oben und unten Wéarme mit der Atmosphéare bzw. einem Wasserpool aus sowie
nach oben mit dem Kernmaterial. Ein Versagen der Plattenstruktur wird anhand ver-
schiedener Kriterien prognostiziert: Kriechen, Uberdruck, Ubertemperatur. Nach Versa-
gen des Kernfangers wird eine Umverlagerung des Kernmaterials auf den Boden der
Zone und Beginn der Schmelze-Beton-Wechselwirkung angenommen. Fir die Platten-
struktur werden die Enthalpiestrome entsprechend der vom Nutzer gewahlten Randbe-
dingungen und Gitterzellen integriert, um den Zustand des Kernfangers zu berechnen.
Der Kernfanger kann auch mit anfanglich vorhandenem Material vorbeladen werden,
was prinzipiell fur die moglichen Aufschmelzprozesse zur Konditionierung der Schmelze
wie z. B. beim EPR- oder WWER-Kernfanger von Interesse sein konnte. Aktuell kbnnen
aber nur bestimmte Elemente und Verbindungen vorgebeben werden: Al.Os, oxidierter
Stahl (Fes0.), UO,, ZrO,, Al, Stahl, U, und Zr.

4.3.2.3 SOKRAT

Bei dem Kernfanger der neuen Generation von WWER-Reaktoren handelt es sich um
das weltweit einzige bislang in einer betriebenen Anlage realisierte Kernfangerkonzept

Uberhaupt. Vom russischen Institut IBRAE wurde fur Analysen dieses Kernfangerkon-
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zeptes das Modell HEFEST fur den Anlagencode SOKRAT mit verschiedenen Koope-
rationspartnern erstellt. Dieses Rechenmodell simuliert die folgenden Phanomene
IAST 10/:

Wechselwirkung zwischen Schmelze und Opfermaterial/Beton

— chemische Reaktionen in der Schmelze

— Ausbildung von Schichtungen und mdgliche Inversion der Schichtungsfolge
— Warmeaustausch zwischen Schmelze und Kernféangerstruktur

— Krustenbildung an den Oberflachen der Schmelze

— Warmeaustausch zwischen Kernfangerstruktur und Kihlwasser mittels Warmeuiber-

gangskorrelationen
— Wechselwirkung zwischen Wasser und Oberflachen
— Produktion von nicht-kondensierbaren Gasen (wie z. B. Sauerstoff und Wasserstoff)
Eine wichtige Eigenschaft dieses Codes ist es, dass die Volumen- und Flachenverhalt-
nisse der verschiedenen Strukturen im Kernféanger, insbesondere die Vorgabe von Op-

fermaterial, in einer zweidimensional axialsymmetrischen Anordnung realitdtsnah ange-

nahert werden kénnen, wie in Abb. 4.20 gezeigt.

1 - core catcher vessel; 2 — welded metal structures;
3 — concrete of the core catcher vessel protection
(CHC); 4 - filler material of core catcher; 5 - SHC;

6 — filler material of double vessel of the core catcher

Abb. 4.20 Geometrisches Modell fur die Analyse des Kernfangers mit
SOKRAT/HEFEST /AST 10/
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4.3.3 Grundzige eines Modellkonzeptes fur COCOSYS

Der Vergleich der Konzepte von Kernfangern in Abschnitt 4.3.1 mit bislang verfigbaren
Modellen fiir die Analyse von Kernfangern in Abschnitt 4.3.2 lasst den Schluss zu, dass
ein Kernfangermodell in COCOSYS basierend auf dem verfligbaren CCI-Modell erstellt
werden kann. Das CCI-Modell beherrscht bereits einige wichtige Vorgange wie das Auf-
schmelzen von Materialien, die Chemie in der Schmelze, freier Kontakt der Schmelze-
oberflache mit Wasser. Gegebenenfalls muss fiir die Simulation wichtiger spezieller Ma-
terialien die Datenbasis um diese erweitert werden. Dies ist sowohl in den Konzepten
von CCI-Modell (die Bertcksichtigung von Stoffen in der Energie und Massenerhaltung
betreffend) und Datenbasis mdglich, erfordert aber die detaillierte Kenntnis der verwen-
deten Materialien. Es ist auch prinzipiell moglich, die CCI-Simulation der Schmelze im
Kontakt mit nicht-erodierten Strukturen fortzufiihren. Diese Eigenschaft kann benutzt
werden, um den Warmeaustausch zwischen einer permanenten Struktur (Kernfanger),
fur die dann die Energiebilanz (Warmeleitung) in COCOSYS/THY berechnet werden
konnte, zukinftig mit der Simulation der darin befindlichen Schmelze durch das CCI-
Modul zu koppeln. COCOSYS/THY misste dann die Integritt des Kernfangers aufgrund
verschiedener Kriterien &hnlich wie in MELCOR (Uberwachen. Bei einem Versagen des
Kernfangers sollte dann (je nach Design der Anlage) eine Umverlagerung der Schmelze
entsprechend des Konzeptes fur mehrere Schmelzepools in COCOSYS/CCI simuliert
werden kénnen, mit einem moglichen Beginn der Schmelze-Beton-Wechselwirkung un-

terhalb des Kernfangers.

Folgende Aussagen beschreiben demnach das Konzept eines Kernfangermodells fir
COCOSYs:

— Vorgabe von permanenten, plattenformigen Strukturen (horizontal/vertikal) eines
Kernfangers in COCOSYS/THY wie Ubliche Wéarmestrukturen. Alle Oberflachen des
Kernféangers sind entsprechend dem existierenden Modell fir Warmestrukturen ein-
zelnen COCOSYS-Zonen zugeordnet.

— Wenn Schmelze in den Kernfanger gelangt (aus dem Priméarkreis oder aus einem
anderen CCI-Pool) wird im Kernfanger (d. h. in der Zone, in der der Kernfanger liegt)
ein Schmelzepool mit dem CCI-Modell wie gehabt gestartet. Zu Beginn der CCI-
Rechnung soll — &hnlich wie im reinen CCI-Modell — ein Ersetzen der horizontalen
Oberflache der Kernfangerstruktur in THY durch die in CCI gerechnete Oberflache

der freien Schmelze erfolgen.
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Die Prasenz von Opfermaterial wird intern, d. h. im CCI-Modell, als erodierbare
Schicht in axialer Richtung dargestellt. Das Aufschmelzen des Materials erfolgt ein-
dimensional, um die Interaktion an der freien Oberflache der Schmelze nicht zu be-
einflussen, d. h. die freie Oberflache der Schmelze bleibt konstant. Das tatsachlich
abweichende Flachenverhaltnis zwischen Schmelze und Opfermaterial ist eine kom-
plexe Funktion in Abhangigkeit des Fillstandes des Kernfangers mit Schmelze- und
vom Fortschritt des Aufschmelzvorganges. Diese soll per Nutzereingabe vorgege-
ben werden und in der Berechnung des erschmolzenen Massenstroms von Opfer-
material als multiplikativer Parameter beriicksichtigt werden. Ein genauere Berlck-
sichtigung der tatsachlichen Geometrie der Einlagerung von Opfermaterial im
Kernfanger wie mit SOKRAT/HEFEST in Abb. 4.20 dargestellt wird als nicht zielfiih-
rend erachtet, da die Warmelbergange an vertikalen und horizontalen Strukturen

nicht genau bekannt sind.

Nach Erreichen eines kritischen Volumens bzw. einer kritischen Tiefe beim Auf-
schmelzen des Opfermaterials soll der CCI-Modus von ,Erosion” auf ,Inert* umge-
stellt werden, d. h. der Schmelzepool wird in der Folge ohne weiteren Aufschmelz-

vorgang simuliert.

Die inneren Flachen der Warmestruktur ,Kernfanger” werden ab diesem Zeitpunkt
mit dem nicht-erodierenden Schmelzepool, aus welchem weiterhin Warmeabgabe
erfolgt, gekoppelt, da jetzt ein direkter Kontakt angenommen wird. Die vorauseilende
Warmeleitung bis zu diesem Zeitpunkt wird vernachlassigt. Die Aul3enflachen des
Kernfangers sind bereits mit COCOSYS-Zonen gekoppelt. Die Aufheizung der
Struktur wird in COCOSYS/THY gerechnet.

Die Flutung der Zone und die Zirkulation von Wasser in der Zone muss im Hinblick
auf die Einbindung des Kernfangers ertuichtigt werden. Fur die Vorgabe von Wéarme-
Uibergédngen zwischen Kernfangerstrukturen und Atmosphéare/Wasser sollen Nutze-
reinflisse maoglich sein. Insbesondere kann fur die Kiihlung mit Wasser auf der Au-
Renseite (z. B. in den Kuhlkandlen beim EPR) eine andere Flache zur Verfugung
stehen als fur die schmelzezugewandte Seite der Kernfangerstruktur. Fir die War-
meilibergédnge zwischen Wasser und Kernfangerstruktur (Siedewarmeibergang)
sollten spezifische Modelle fur das jeweilige Design (unterschieden nach Boden,
Seitenwand) zum Einsatz kommen. Hier liegen der GRS zurzeit keine Informationen

Vor.

Nach Erreichen bestimmter Versagenskriterien fur die Kernfangerstruktur (durch
COCOSYS/THY uberwacht) muss durch COCOSYS ein Versagen des Kernfangers
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angezeigt werden und an den CCI-Pool Ubermittelt werden. Je nach Design der An-
lage bzw. Nutzervorgabe kann dann eine Umverlagerung der Schmelze in einen
neuen Pool (in der gleichen oder in einer anderen Zone) erfolgen mit einem erneuten

Beginn der Interaktion zwischen Schmelze und Strukturen (MCCI).

— Die Diskussionen zu verfigbaren Kernfangermodellen in Rechenprogrammen fir
schwere Storfélle (z. B. beim IAEA Technical Meeting zum Stand und Evaluierung
von Severe Accident Codes, 2017) zeigt, dass die Entwicklung von detaillierten Mo-
dellen aufgrund mangeinder Verflugbarkeit von spezifischen Daten (zu konstruktiven
technischen Details und zu verwendeten Materialien), die proprietér sind, nicht mog-

lich ist.

— Die detaillierten thermo-dynamischen Vorgange (Bildung von Gleichgewichten,
komplexen Schichtungsabfolgen etc.) sollen nicht betrachtet werden, weil die damit

verbundenen Unsicherheiten zu grof3 fir die hier beabsichtigte Modellbildung sind.

Auf der Basis dieses Konzeptes sollen die Arbeiten zur Implementation eines Modells in

COCOSYS im geplanten Anschlussvorhaben durchgefihrt werden.

4.4 Modellerweiterungen fur die Ausbreitung von Schmelze aus der Re-
aktorgrube in angrenzende Raumbereiche mit Berechnung der
Schmelze-Beton-Wechselwirkung (Modul CCI)

Fur die durchgangige und realitatsnahe Simulation von Phdnomenen nach Austrag von
Schmelze in die Reaktorgrube im Sicherheitsbehélter sowie ggf. einer weiteren Ausbrei-
tung in benachbarte Raume (z. B. nach Durchschmelzen von Wand- oder Bodenstruk-
turen) ist eine sukzessive oder auch parallele Simulation der Schmelze-Beton-Wechsel-
wirkung (MCCI) in verschiedenen Raumen im Containment erforderlich. Hierzu sind in
dem Vorhaben entsprechende Erweiterungen durchgefiihrt worden, sodass die Funkti-
onalitat fur Anwendungsrechnungen in COCOSYS zur Verfugung steht.

4.4.1 Grundziige der Implementation und benétigte Eingabedaten

Die Anbindung von COCOSYS-Modulen an den COCOSY S-Haupttreiber mittels Pro-
zesskommunikation erlaubt prinzipiell das mehrfache Aufrufen eines Moduls. Die ver-
schiedenen Instanzen des CCI-Moduls zur Berechnung der Schmelze-Beton-Wechsel-
wirkung sind eigene Prozesse, wobei dem Prozess nur alle prozesseigenen Daten sowie

alle Daten, die mit dem COCOSYS-Treiber ausgetauscht werden, zur Verfligung stehen.
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Im urspriinglichen Konzept der Anbindung des CCI-Moduls an COCOSYS muss das
CCI-Modul als Hauptmodul im Abschnitt unterhalb des Kontrollwortes C----
STR_MODULE aufgeftihrt werden. Dort wird dieser Instanz des CCI-Modules als Parame-
ter ein Verzeichnisname mitgegeben, in welchem nach Aktivierung des CCI-Moduls (so-
bald Schmelze in die Reaktorgrube gelangt) detaillierte CCl-spezifische Ausgabedaten
geschrieben werden. Dieses Konzept bleibt erhalten und fir mehrere mdgliche CCI-
Pools missen unterhalb des Kontrollwortes C-—--— STR_MODULE dann mehrere Ein-

trage gelistet werden:

C---- STR_MODULE
THY ramain PCxxxx
AFP afpmain PCxxxx
CCl "ccimain.exe ccidata” PCxxxx

CCIl "ccimain.exe ccidata2" PCxxxx
CCl "ccimain.exe ccidata3" PCxxxx

In dem Beispiel oben werden drei Instanzen des CCI-Moduls ,ccimain.exe" vorgese-
hen, deren Ausgabedateien in drei verschiedene Verzeichnisse geschrieben werden.
Fir jede Instanz muss zusatzlich eine Synchronisierungsregel im Abschnitt unterhalb

des Kontrollwortes C---- SYNCHRON aufgestellt werden.

Im Beispiel unten wird fur alle drei Instanzen, die im Falle von mehr als einer Instanz zur
Unterscheidung im Namen den Unterstrich,_‘, gefolgt von der Modulnummer >1 tragen,

die Regel ,INCY* gewahlt:

C---- SYNCHRON
@
MAIN
@
K-—-- MAIN
0 DTRULE
MIN_B
0 MODULE LEVEL RULE  MAXSTEP
THY 1 REDU
ccl 2 INCY
ccl_2 2 INCY
ccl_3 2 INCY
AFP 2 INCY

Die Synchronisierung von COCOSYS unter Verwendung des CCI-Moduls ist bislang nur
fur die Regel ,INCY’ fur CCIl moglich. Dabei werden die CCI-Module auf der Synchroni-
sierungsebene zwei gestartet, d. h. sie berechnen den Zeitschritt nach THY. ,INCY‘ be-
deutet ,Inner Cycling®: Nur die Ergebnisse zu den Synchronisierungszeitpunkten werden

ausgetauscht.
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Fur jede Instanz eines CCI-Moduls gibt es im Eingabedatensatz einen eigenen Abschnitt
mit eigenen Eingabedaten. Diese Liste von CCI-Pool-Abschnitten wird eingeleitet durch
das Kontrollwort C---- CAVITY. Jeder CCI-Pool-Abschnitt wird eingeleitet durch ein
frei wahlbares Pseudokeyword, das den entsprechenden Pool mit einem eigenen
Namen innerhalb des Eingabedatensatzes kennzeichnet.

Beispiel: P---- Pooll, P---- Pool?2, ...

Fur jeden Pool wird eine Startbedingung, eingeleitet durch das Kontrollwort SEQ_STA,
und eine Stop-Bedingung, eingeleitet durch das Kontrollwort SEQ _STO, fir die
Einbettung in der mdglichen Sequenz von CCI-Pools definiert. Gestartet werden kann
die Simulation eines MCCI-Pools entweder — in der Reaktorgrube — durch den Input (in
diesem Fall muss die Zeit TRUPT des RDB-Versagens vorgegeben werden) oder durch
den gekoppelten Code ATHLET-CD mit dem von ATHLET-CD berechneten
Versagenszeitpunkt des RDB. Des weiteren — in allen Raumen — durch Ubertrag von
Schmelze aus einer anderen CCl-Instanz, wenn von dort eine vorher definierte maximale
axiale oder seitliche Erosionstiefe bis zur Durchdringung in den Zielraum erreicht wurde.
In letzterem Fall wird im Input unter SEQ_STA bzw. SEQ_STO auf den Namen von Start-

und Zielpool Bezug genommen.

Als Beispiel wird eine Anordnung von drei Raumen Cavity, Room2, Room3
entsprechend der Abb. 4.21 betrachtet. Aufgabe des Anwenders ist es hier, aus der Art
der Nachbarschaft der drei R&ume zueinander entsprechende Daten bereitzustellen die
den zu erwartenden Erosionsfortschritt in radiale und axiale Richtung bericksichtigen.
Im Beispiel kommt es zu einen seitlichen Ubertrag von Schmelze zwischen Cavity und
Room2 und sukzessiv nach Durchdringung der Decke in Room2 nach Room3. Ferner
kann es eine Containment-Durchdringung aus Room2 in radialer Richtung sowie aus
Room3 in axialer Richtung geben. Fur den seitlichen Ubergang von Schmelze zwischen
Cavity und Room2 sollte der Anwender abschatzen, in welcher Hhe vom Boden der
anfanglichen Cavity aus gesehen eine Penetration wahrscheinlich ware (z=0,3m in
Abb. 4.21, diese Koordinate kann auch < 0 sein), oder diese aus einer vorlaufenden

Rechnung mit nur einer Grube ermitteln.
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Containment
/

Abb. 4.21 Beispiel fir eine Sequenz von MCCI-Pools in den Raumen eines Contain-
ments. Das Symbol * kennzeichnet einen Pfad der Durchdringung zu
Nachbarrdumen / zur Umgebung.

C---- CAVITY
@
@
P---- Pool1l
@
————— SEQ_STA
@ START
INP
@ TRUPT
10719.0
————— SEQ_STO
@ STOP
3.0 0.3 RAD Pool2 MT1
5.0 0.0 RAD RUP
0.0 -6.0 AXI RUP
@
————— ZONES
Cavity
————— SURFACE

Cavity Cavity Cavfloor 1

P---- Pool2
@
————— SEQ_STA
@ START
CCl1
@ STARTPOOL
Pool1l
————— SEQ_STO
@ STOP
0.0 -0.4 AXI Pool3 MT3
3.0 0.0 RAD  RUP
@
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Room2
————— SURFACE
Room2 Room2 Cavfloor2 1

P---- Pool3

————— SEQ_STA
@ START
CCl
@ STARTPOOL
Pool2
————— SEQ_STO
@ STOP
0.0 -1.0 AXI RUP

————— ZONES
Room3
————— SURFACE
Room3 Room3 Cavfloor3 1

Im genannten Beispiel startet CCl in der Cavity (Pooll) bei t = 10719 s. Die Schmelze-
Beton-Wechselwirkung in Room2 (Pool2) kann durch Versagen der Cavity (Pooll) im
Falle eines seitlichen Schmelzedurchbruchs initiilert werden (vgl. SEQ_STA von Pool2).
Wenn die seitliche Erosionskontur in der Cavity (Pooll) eine radiale Koordinate von
r = 3 m erreicht, gibt es einen Durchbruch von Schmelze in den Room2 (Pool2) auf der
Hbhe z=0,3 m.

Bei einer axialen Erosionstiefe von z =-0,4 m in Room2 (Pool2) kann die Schmelze in
den Room3 (Pool3) abflieRen, in dem nachfolgend die Schmelze-Beton-Wechselwirkung
gestartet wird (vgl. SEQ_STO von Pool2 und SEQ_STA von Pool3). Bei einer radialen
Erosion bis auf r = 3,0 m in Room2 (Pool2) erfolgt der Stopp der Rechnung, da ein
Containment-Versagen (RUP) angenommen wird. In Room3 (Pool3) kann ein Contain-
ment-Versagen (RUP) bei einer axialen Erosionstiefe von z = -1 m erreicht werden. Die

radiale Erosionstiefe in Room3 (Pool3) hat keinen Einfluss auf die gerechnete Sequenz.

Eine Instanz des CCI-Moduls ist an eine Warmestruktur in einer Zone angebunden.
Diese Warmestruktur tauscht mit der thermohydraulischen Zone bzw. mit anderen Struk-
turen in dieser Zone Warme tber Konvektion und Strahlung aus, und wird nach Aktivie-
rung des CCI-Moduls im Fall des Eintrags von Schmelze in den Pool durch die Oberfla-
che der Schmelze ersetzt. Der Link zwischen CCI-Modul, Zone und Struktur erfolgt mit
der Eingabestruktur —-—-- ZONES bzw. ----—- SURFACE. Unter dem Kontrollwort
ZONES werden die Zonen aufgelistet, aus denen der Raum der Reaktorgrube besteht.

Diese Liste von Zonen wird zur Berechnung gemittelter thermohydraulischer Daten fur
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den gesamten Raum der Reaktorgrube benutzt, die als Randbedingung fir den MCCI-
Pool von Bedeutung sind, z. B. der Druck in der Reaktorgrube. Unter dem Kontrollwort
SURFACE wird die Zone innerhalb der Cavity bestimmt (Eingabeparameter ZBMELTO
und ZBMELT missen laut Benutzer-Handbuch identisch fir die Verwendung des CCI-
Moduls sein!), in der das CCI-Modul konvektiv Ubertragene Warme und Gase in
COCOSYS einspeist.

4.4.2 Massen- und Leistungsubertrag zwischen Schmelzepools

Eine derzeitige Einschrankung des Modells ist noch darin zu sehen, dass der Massen-
Ubertrag zwischen zwei Schmelzepools nur einmalig berechnet wird, und zwar aus-
schlie3lich vom ,sendenden“ Schmelzepool zu dem ,empfangenden“ Schmelzepool. Die
simulierten Schmelzepools sind nach ihrem Entstehen weitgehend entkoppelt. Ferner
wird noch keine Transportzeit zwischen den beiden Schmelzepools bericksichtigt, d. h.
die Schmelze-Beton-Wechselwirkung im empfangenden Raum beginnt sofort nach
Ubertrag, vorausgesetzt, dass die Mindestmasse an Schmelze erreicht wird. Diese ein-
schrankenden Annahmen wurden aus Griinden der numerischen Stabilitat getroffen:
Eine Modellierung des Massentransports in Abhangigkeit des sich einstellenden geoda-
tischen Hohenniveaus der Schmelzeoberflache in zwei verbundenen Raumen (die prin-
zipiell realistischer ware) musste mit grolem Aufwand auch die sich ggf. einstellenden,
starken Ruckkopplungen zwischen den Schmelzepools beherrschen. Starke Riickkopp-
lungen in Form von Stabilitdtsproblemen sind zu erwarten, da die freie Oberflache der
Schmelze sich durch den Gasgehalt in der Schmelze einstellt und dieser abh&angig von
der Erosionsgeschwindigkeit ist. Die Erosionsgeschwindigkeit wiederum hangt von der
inneren Leistung, der Kontaktflache zum Beton hin und insbesondere von der angenom-
menen Konfiguration der Schmelze (vermischt oder geschichtet ab). Da bereits bei IRSN
erhebliche Stabilitatsprobleme mit MEDICIS unter Verwendung des dynamischen Kon-
figurations-Evolutionsmodells aufgetreten sind (Oszillationen zwischen zwei Konfigura-
tionszustanden), wurde in Anbetracht von weiteren Unsicherheiten bei Anfangs- und
Randbedingungen von einer engeren Kopplung zwischen den parallelen bzw. sukzessi-
ven MCCI-Pools zunachst abgesehen. Anwendungsrechnungen werden zeigen, inwie-

fern Verbesserungen nétig sind.

Der Massenubertrag wird in Abhangigkeit der Richtung (axial oder radial) bei der Struk-
turdurchdringung berechnet:
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In axialer Richtung (ORI = AXI im Abschnitt unter SEQ_STO) wird angenommen, dass
der sendende Pool sich komplett entleert. Die gesamte Masse wird an den empfan-

genden Pool Ubertragen. Der sendende Pool geht auf Leerlaufbetrieb.

In radialer Richtung (ORI = RAD im Abschnitt unter SEQ_STO) wird nur der Massen-
anteil an Schmelze Ubertragen, der oberhalb der fir den Ort der Durchdringung an-
genommenen axialen Koordinate steht (z = 0,3 m fir den Ubergang von Schmelze
zwischen Cavity und Rooml in Abb. 4.21). Dabei wird die Konfiguration der
Schmelze im sendenden Pool beriicksichtigt, d. h. wenn der Durchdringungsort im
Bereich der oberen Schicht liegt, gibt es nur einen Masselbertrag aus der oberen
Schicht. Wenn der Durchdringungsort im Bereich der unteren Schicht liegt, gibt es

einen vollen Ubertrag der oberen Schicht und einen Teil der unteren Schicht.

Die im Schmelzepool freigesetzte Nachzerfallswarmeleistung kann prinzipiell mittels
FIPISO und FIPHOST in COCOSYS berechnet werden, wenn das Inventar an Spaltpro-

dukten bekannt ist. Diese Funktionalitat steht derzeit fiir gekoppelte Schmelzepools noch

nicht zur Verfugung. Derzeit erfolgt der Ubertrag der Nachzerfallswarmeleistung zwi-

schen den Schmelzepools nach folgendem vereinfachten Ansatz:

Wird der Schmelzeaustrag in die Cavity (Pooll) tber ATHLET-CD gestartet, so wird
die integrale Nachzerfallswarmeleistung der ausgetragenen Schmelze zum Zeit-
punkt des RDB-Versagens von ATHLET-CD nach COCOSYS ubermittelt. In
COCOSYS kann eine zeitliche Abnahme der Leistung Uber eine Zeittabelle, die fur
die Schmelze in Pooll vom Anwender im Eingabedatensatz vorgegeben werden
kann, bertcksichtigt werden. Diese explizite Zeittabelle in der Form (Zeit, Leistung)
wird relativ auf den zum Start des MCCI von ATHLET-CD ubertragenen Leistungs-
wert angerechnet. Z. B. ein Rickgang der Leistung in der Zeittabelle innerhalb von
24 h um 5 % bedeutet ein fliinfprozentiges Abklingen der von ATHLET-CD bereitge-

stellten Leistung innerhalb desselben Zeitraumes.

Wird der Schmelzeaustrag in die Cavity (Pooll) Uber den User-Input gestartet, erhalt
Pooll im Input bereits eine explizite Zeittabelle fur die Leistung integral oder getrennt
nach den beiden Schmelzeschichten (Oxid und Metall).

Liegt die Nachzerfallswarmeleistung fur den sendenden Pool als integrale Zeittabelle
(als Integral Uber beide Schichten) vor, so wird fir den empfangenden Pool diese
auf den relativen Anteil der in den empfangenden Pool bertragenen Schmelze ge-
setzt. Die Leistung im sendenden Pool wird auf den komplementéren Anteil gekurzt.
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— Liegt die Nachzerfallswarmeleistung fir den sendenden Pool fur beide Schichten
getrennt vor, so wird fir den empfangenden Pool eine integrale Tabelle basierend
auf dem relativen Anteil der in den empfangenden Pool Ubertragenen, jeweiligen
Schmelzefraktionen angelegt. Die Leistungstabellen im sendenden Pool werden auf

den jeweils komplementaren Anteil gekirzt.

— Fdur alle dynamisch in der Sequenz spater (nach Durchdringung von Strukturen) ent-
stehenden Schmelzepools muss die Option PDECAY = 2 gesetzt werden, d. h.,
dass die Leistungsverteilung auf die méglicherweise entstehenden Schichten relativ
zu den Elementvorkommen in den beiden Schichten entsprechend der gesondert im
Eingabedatensatz vorzugebenden Atomwichtungen erfolgt. Falls nur ein durch-

mischter Pool angenommen wird, wird alle Leistung in der einen Schicht entbunden.

4.4.3 Konfiguration der Schmelzepools

Fur jeden Schmelzepool in der moglichen Abfolge der Sequenz miissen in weiteren
Eingabedaten Annahmen Uber die Konfiguration dieses Pools festgelegt werden. Der
Schmelzepool kann entweder homogen vermischt (MIXED) oder stratifiziert vorgegeben
werden. In der stratifizierten Variante kann eine stationare Schichtung Oxid unter dem
Metall (O/M, bei geringem Anteil von Beton im Oxid realistisch) oder Oxid Uber dem
Metall (M/O, bei htherem Anteil von Beton im Oxid realistisch) vorgegeben werden. Soll
die Konfiguration vom Code dynamisch Uber das eingebaute Schichtungskriterium
berechnet werden, muss fiir den Pool das dynamsiche Konfigurationmodell mit
EVOL =1 angewahlt werden, und es muissen zwei initiale Schichten vorgegeben

werden:

1. Eine Stellvertreter-Schicht (Dummy) vom Typ STRAT, welche spéater ggf. eine

entstehende Metallschicht aufnehmen kann.

2. Eine vermischte Schicht vom Typ OXID, in der anfénglich die gesamte Schmelze

(Oxide und Metalle) eingetragen wird.

Beginnend mit einem vermischten Zustand (MIXED in Fall 4, Tab. 4.5) geht das Modell
bei Eintreffen des Entmischungskriteriums (d. h. bei Unterschreiten der kritischen
Gasgeschwindigkeit in dem vermischten Layer) in den geschichteten Zustand. Dabei
wird die Abfolge von Schichten durch das Verhaltnis der Dichten zwischen den beiden
Schichten bestimmt. Hierbei kann es dann noch zu einer Umschichtung aufgrund

veranderlicher Dichteverhéltnisse kommen.
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Bei z. B. zwei definierten Pools in Abfolge und jeweils 4 méglichen Konfigurationen (vgl.
Tab. 4.5) fur einen Pool kénnen die Vorgaben im Eingabedatensatz bereits 16
verschiedene Kombinationen aufweisen. Der Einfluss der Auswahl von Kombinationen

bei der Poolkonfiguration ist noch unklar und sollte gut bedacht werden.

Tab. 4.5  Mdogliche Konfiguration eines CCI-Pools im Eingabedatensatz

EVOL SCHICHTUNG
1 0 O/M
2 0 M/O
3 0 MIXED
4 1 MIXED

Fur jede Schicht muss in der Eingabedatei ein Satz von Warmeubergangskoeffizienten
angegeben werden. In Nachrechnungen zu MOCKA-Versuchen mit einer geschichteten
Schmelze (M/O) und Bewehrungseisen im Beton haben sich
Warmeubergangskoeffizienten entsprechend der Abb. 4.22 als geeignet erwiesen.
Hierbei ist zu beachten, dass flr prototypische, UO-haltige Oxidschmelzen aufgrund
niedrigerer Warmeleitfahigkeit im Vergleich zu der MOCKA-Schmelze kleinere
Warmeubergangskoeffizienten erwartet werden kénnen und dass die Unsicherheiten
insgesamt relativ grof3 sind. Dies gilt insbesondere fir die Warmelibergange zwischen
den Schichten. Die Modellunsicherheiten sollen in einer Sensitivitats- und
Unsicherheitsstudie zum  CCI-Modul in  COCOSYS im Rahmen des
Validierungsvorhabens RS1544 untersucht werden.

LCS concrete Siliceous concrete

10 000
700

9000

N/

Taee= 1809 K

J/ N

Abb. 4.22 Empirisch ermittelte Warmeubergangskoeffizienten an den Grenzflachen
der Schmelze in Nachrechnung der MOCKA-Versuche bei KIT /BAK 17/
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4.4.4 Beispielrechnung

Das oben besprochene Beispiel der Abb. 4.21 wurde in einer COCOSYS-Rechnung (im
Stand-alone-Betrieb) erfolgreich Uberprift. Nach Freisetzung von ca. 100 000 kg
Schmelze in die Cavity zu dem im Eingabedatensatz angegebenen Versagenszeitpunkt
des RDB (TRUPT =10 719 s) wird eine willkirlich angenommene Leistung von etwa
28 MW in der Schmelze erzeugt. Die zeitlich vorgegebene Nachzerfallswarmeleistung
sinkt von 30 MW beit =0 s auf 10 MW beit = 200 000 s. Zu Beginn weist die Tempera-
tur bei ca. t = 11 300 s einen Peak auf, der das Ende der Zirconium-Oxidation markiert.
Die angenommene Konfiguration von Pooll ist anfanglich homogen vermischt, mit der
Maoglichkeit, sich entsprechend des Entmischungskriteriums zu entmischen (EVOL = 1,
Fall 4 in Tab. 4.5. Die Warmeulbergange sind in seitlicher wie axialer Richtung gleich
grof3 gewahlt. Die Entmischung wird aber erst spater, bei ca. t = 27 000 s in Pooll er-
reicht, danach liegt die Oxidschicht oberhalb der Metallschicht. Ab diesem Zeitpunkt
zeigt die Abb. 4.25 unterschiedliche Temperaturen fir Oxid- und Metallschicht in Pooll.
Das erste Durchschmelzkriterium in Pooll (radiale Erosionstiefe von 10 cm, ausgehend
von einem anfanglichen Radius von ro = 2,9 m, d. h. bei Ankunft der Erosionsfront bei
r=3 m, wie in Abb. 4.21 angedeutet) wird bereits bei t = 12 000 s erreicht (Abb. 4.23).
Beim Ubertrag der Schmelze werden 56 000 kg Schmelze, die sich oberhalb der auf
z = 0,3 m angenommenen Durchschmelzhéhe (gemessen von dem urspriinglichen Bo-
denniveau der Kaverne) befinden, — d. h. etwas mehr als die Hélfte der anfanglichen
Schmelze — nach Room2 Uibertragen. Damit teilt sich die integrale Leistung etwa gleich-
teilig auf Pooll und Pool2 auf (Abb. 4.24).

Die angenommene Konfiguration in Pool2 ist eine stationdre Oxidschicht unterhalb der
Metallschicht (O/M mit EVOL = 0, Fall 1 in Tab. 4.5). Das erste Durchschmelzkriterium
in Room2 (40 cm axiale Erosionstiefe) wird bei ca. t = 20 000 s erreicht. Weil es sich um
ein axiales Durchschmelzkriterium handelt, flie3t die gesamte Schmelze (und die ge-
samte Leistung, s. Abb. 4.24) aus Room2 in Room3 (ca. 92 000 kg).

Die angenommene Konfiguration in Pool3 ist eine stationare vermischte Schicht (MIXED
mit EVOL = 0, Fall 3 in Tab. 4.5), daher zeigt Abb. 4.25 nur eine Oxidtemperatur. Auch
hier sind die Warmeutbergange in seitlicher wie in axialer Richtung gleich grof3 gewahlt.
Das Kriterium von einer 1 m starken, axialen Erosion in Raum 3 wird bei t =64 000 s

erreicht. Hier endet die Rechnung, da ein Containment-Versagen angenommen wird.
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Abb. 4.23 Beispielrechnung zur CCI-Sequenz entsprechend Abb. 4.21: Berechnete

Erosionstiefen in den drei Pools (Pool2 geht nach Durchschmelzen von

axialen 40 cm bei ca. 20 000 s in den Leerlauf)
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Abb. 4.24 Beispielrechnung zur CCI-Sequenz entsprechend Abb. 4.21: Berechnete

Leistungsfreisetzungen in den drei Pools (Pool2 geht nach Durchschmel-

zen von axialen 40 cm bei ca. 20 000 s in den Leerlauf)
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Abb. 4.25 Beispielrechnung zur CCI-Sequenz entsprechend Abb. 4.21: Berechnete
Schmelzetemperaturen in den drei Pools (Pool2 geht nach Durchschmel-

zen von axialen 40 cm bei ca. 20 000 s in den Leerlauf)

4.45 Fazit

Mit der vorgenommenen Modellerweiterung kénnen Fragestellungen, die sich durch suk-
zessives Vordringen der Schmelze in den verschiedenen Raumen im Sicherheitsbehal-
ter ergeben, in einer ersten Naherung untersucht werden. In einem gezeigten Beispiel
der Abb. 4.21 wird die Fragestellung behandelt, wann der Sicherheitsbehalter durch Bo-
dendurchdringung in Room3 versagt. Dazu muss im Beispiel die Schmelze zuné&chst
eine seitliche Betonwand in der Cavity durchdringen, um in Room2 zu gelangen. Dort
kann sie bei Durchschmelzen der Decke zwischen Room2 und Room3 in den Room3
abstlirzen, von wo ein Freisetzungspfad an die Umgebung nach axialer Betonerosion

mdglich ist.

Da mit diesen Vorgéangen insgesamt noch grofRe Unsicherheiten, z. B. bezlglich der
Kenntnis von Anfangs- und Randbedingungen oder bei der ausreichenden Berilicksich-
tigung geometrischer Details, verbunden sind und die Gefahr komplexer numerischer
Probleme besteht, wurde fiir den Umlagerungsprozess eine vereinfachte Darstellung be-
nutzt: In dieser vereinfachten Darstellung kann Schmelze einmalig vom ,sendenden”

Schmelzepool zum ,empfangenden” Schmelzepool flieRen und ist dann entkoppelt vom
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urspringlichen Schmelzepool. Die einmaligen Umlagerungsvorgange werden durch Kri-
terien fir maximale Erosionsstarken getriggert und die Ausflussmenge wird auf die
Schmelzehohe Uber der angenommenen Durchschmelzverbindung im ,sendenden”

Schmelzepool zuriickgefihrt.

Das Modell kann zurzeit nicht einen wiederholten bzw. kontinuierlichen Schmelze-trans-
port zwischen einzelnen Raumen bericksichtigen. Hierbei wirde das Aufschdumen der
Schmelze einen grofl3en Einfluss austiben, da dieses die Hohe der freien Oberflache der
Schmelze in einem Schmelzepool beeinflusst. Das Aufschdumen ist von der Gasfreiset-
zung im jeweiligen Raum, d. h. von der Geschwindigkeit der Erosion und von dem Gas-
gehalt im Beton, abhangig. Hier gibt es Einflisse von Schichtungsvorgéangen in der
Schmelze, die aktuell noch relativ unklar sind. Auch gibt es nach Vergleich mit experi-
mentellen Daten noch Vorbehalte gegentber dem im CCI-Modul verwendeten Modell

far die Ermittlung des Gasgehaltes (,Void Fraction®) im Schmelzepool.

Bei einer weiteren Modelleigenschatft, die im Hinblick auf eine zukiinftige Verbesserung
des Modells wiinschenswert ware, handelt es sich um die Mdglichkeit, einen groReren
Schmelzepool an mehr als eine thermohydraulische Zelle anzubinden, mit welcher er
dann energetisch und stofflich (in Form der Gasfreisetzung) wechselwirken kann. Dies
wird beispielsweise fiir die Simulation der Schmelze-Beton-Wechselwirkung im Unfall-
ablauf in Fukushima gefordert, bei der sich die Schmelze wahrscheinlich in dem ringfor-
migen Bereich auRRerhalb des ,Pedestal* verteilt hat, welcher in horizontaler Richtung
durch mehr als eine Zone im thermohydraulischen COCOSYS-Datensatz dargestellt

wird.

Entsprechende Verbesserungen sollen in einem Anschlussvorhaben durchgefihrt wer-

den.

145






5 Konsolidierung von Quellcode und Dokumentation

5.1 Konsolidierung von COCOSYS und Aktualisierung und Vervollstandi-
gung der Dokumentation

Zielsetzung von AP4 ist im Wesentlichen die Verbesserung der Verstandlichkeit des
Quellcodes von COCOSYS mittels geeigneter Dokumentation sowie durch punktuelle
Verbesserungen von existierendem Code im Hinblick auf leichtere Les- und Wartbar-

keit/Fehleranfalligkeit.

51.1 Dokumentation des Quellcodes

Nach einer kurzen Erprobungsphase ist zu diesem Zwecke das frei verfligbare Werk-
zeug Doxygen ausgewéhlt worden und die Verwendung von Doxygen fur die Kommen-

tierung von Quelltexten der Module AFP und CCI gestartet worden.

Zunéchst wurde das Skript vorbereitet, mit welchem Doxygen die Quellcode-Dokumen-
tation (im Format HTML) auf Basis der im Quellcode vorhandenen Kommentare auto-
matisch generiert. Das Skript wurde auf das Projekt COCOSYS angepasst und in die
Versionsverwaltung eingepflegt. Die entsprechenden Quellcode-Kommentare miissen
fur die Verwendung durch Doxygen als Ergénzungen in den bestehenden Quelltext von
COOCSYS eingebracht werden. Die Erganzungen erklaren die Verwendung der Daten-
strukturen wie Variablen, abgeleitete Datentypen, Module, Unterprogramme etc. und
konnen von Doxygen als solche den Quellcodestrukturen eindeutig zugeordnet werden.
Mit der Erganzung der Kommentare im Quellcode unter Verwendung der Doxygen-For-
matierungsmaoglichkeiten ist begonnen worden. Hierbei sind fiir die Module AFP und CCI
Fortschritte in der Quellcodedokumentation erzielt worden. Der aktuelle Stand der Do-
kumentation kann jederzeit mittels der skriptbasierten Erzeugung mit Doxygen als eine
Vielzahl von in einer Ordnerstruktur abgelegten, verlinkten HTML-Dateien bereitgestellt
werden. Der Detaillierungsgrad der Kommentierung wurde dabei entsprechend den
GRS-Richtlinien zum Qualitdtsmanagement bei der Computerprogrammentwicklung an-
gelegt. Zielsetzung ist dabei, dass jede Codepassage, die fiir die Simulation von Bedeu-
tung ist, von mehr Personen als nur von dem jeweiligen Entwickler verstanden und ent-

sprechend gepflegt werden kann.
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5.1.2 CodepflegemalRnahmen

Die Verbesserung von Quelltexten erfolgt kontinuierlich, alle Anderungen am Quelltext
(auch im Rahmen von PflegemalRnahmen) sind ausfiihrlich im Anderungsverwaltungs-

system SVN dokumentiert.

Beispielhaft sei eine Umstrukturierung des Codeteils Y_MASTER_MOD genannt, der das
Abarbeiten der Rechnungsschritte fir die verschiedenen COCOSYS-Module festlegt.
Grundgedanke der Kopplung von Modulen an den COCOSYS-Treiber ist, dass jedes
Hauptmodul fur jeden Zeitschritt eine Reihe von Teilschritten ausfuhrt. Jeder Teilschritt
kann ausgefuhrt werden, wenn alle vorhergehenden Teilschritte desselben Moduls bzw.
anderer Module ausgefuihrt worden sind bzw. alle notwendigen Informationen vorhanden
sind. Die entsprechenden Definitionen, welche Teilschritte fiir welches Hauptmodul in
welcher Reihenfolge vorgesehen sind, werden in der FORTRAN-Datei Y_MASTER_MOD
festgelegt. Um die Lesbarkeit zu verbessern, wurde diese Datei jetzt in mehrere separate
Dateien mit dem Namen Y_MASTER_X MOD aufgetrennt, in dem X fir ein beliebiges
Modul steht (AFP, ATH, CCI, DET, ...) und jeweils alle Master-Informationen fir die Kon-
trolle der Rechnungsfolge des entsprechenden Moduls enthalt. Anderungen am Code,
die nur die Rechnungsabfolge fir ein Modul betreffen, sind dann auf die entsprechende
Quelltextdatei begrenzt, was die Wartbarkeit des Codes, insbesondere bei zukinftigen

Anderungen am Synchronisations-Prozess der Module untereinander, verbessert.

5.1.3 Vervollstandigung von Handblichern

Des Weiteren ist mit der Vervollstdndigung der Handblcher (Benutzer und Referenz-
handbuch) fortgefahren worden. Im Benutzerhandbuch der Entwicklerversion wurden
Teile entsprechend des punktuellen Modellierungsfortschrittes aktualisiert (z. B. zur
neuen Eingabestruktur des CCI-Moduls fur die Verwendung des Ubertrags von
Schmelze zwischen Primérkreis und Sicherheitsbehélter sowie fur die Verwendung meh-
rerer Schmelzepools im SB) bzw. hinzugefligt (neue Daten/Modellteile im neuen AFP-
Modul). Ferner wurden Ergéanzungen in der aktuellen Version des Referenzhandbuches
vorgenommen. Hierbei musste eine Ubernahme mathematischer Formeln aus einer
frheren, nicht-MS-WORD-kompatiblen Version vorgenommen werden. Die Handbu-
cher sind aber noch nicht vollstandig. Insbesondere die Referenzhandbiicher (fur Ent-
wickler- und Anwenderversion) missen, basierend auf einer verfligbaren alteren Version
in einem nicht-MS-WORD-kompatiblen Format, weiter aktualisiert und vervollstandigt

werden.
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5.1.4 Verbesserungen von Schnittstellen fir Anwender

Bei der Erstellung von COCOSYS-Datensatzen ist — inshesondere flir weniger erfahrene
Anwender — die fiur die Simulation von Wandstrukturen erforderliche Unterteilung der
Wandmaterialien in Schichten eine anspruchsvolle Aufgabe. Zur Unterstiitzung der
Wandunterteilung existiert in der GRS das Hilfsprogramm WALL_LAYER, das bisher
noch nicht an externe Anwender weitergegeben wurde. Um eine Nutzung durch externe
Anwender zu ermdglichen, wurden entsprechende Arbeiten durchgefihrt wie z. B. die
Erstellung einer zugehoérigen Beschreibung inklusive von Beispielen fir das COCOSYS-
V2.4-User-Manual. Die Unterteilung in Wandschichten erfolgt jetzt fiir einseitig adiabate
Strukturen unabhangig von der gewdahlten Modellierungsrichtung (links/rechts). Das
Hilfsprogramm WALL_LAYER kann nun zur Unterstitzung der Wandsimulation mit jeder

freigegebenen COCOSYS-Version an externe Anwender verteilt werden.

5.2 Aktualisierung und Vervollstandigung der Dokumentation fur
ASTEC/CPA

Im Rahmen der IRSN-GRS-Kooperation zur ASTEC-Entwicklung und -Validierung wa-
ren Arbeiten zur Aktualisierung der ASTEC/CPA Dokumentation vorgesehen. Die Arbei-
ten gliederten sich urspriinglich in unterschiedliche Einzelaspekte. Neben der Uberprii-
fung und Erganzung der vorliegenden Ein- und Ausgabebeschreibung flir ASTEC/CPA
stand u. a. auch die Aktualisierung des ASTEC/CPA-Benutzer-Handbuchs (User-Ma-
nual) an. Letzteres lag in einer &lteren Form vor und orientierte sich am bis dato ange-
legten GRS-Standard fir solche Programme. Dieser beinhaltet tiblicherweise die Erstel-
lung eines Benutzer- und eines Referenz-Handbuchs. Wéhrend ersteres die fur die
Erstellung des Eingabedatensatzes notwendige Beschreibung der Eingabeparameter
und notwendige Syntaxregeln beinhaltet, stellt letzteres die eigentliche Beschreibung
mathematisch-physikalischer Modellgrundlagen des Programms bereit. Das Referenz-
Handbuch ist insofern wichtig, weil Kenntnisse Uber die zugrundeliegende Modellbasis
fur das Verstandnis und die Bewertung der Rechnungsergebnisse durchaus wichtig sind,
um z. B. Grenzen der Modellierung zu kennen, zu berticksichtigen und die Ergebnisse
richtig einzuschatzen. Dies kann im Allgemeinen nicht allein mit einem Benutzer-Hand-
buch sichergestellt werden. Beide Dokumente werden dann als lesbare PDF-Dateien

(,Portable Document Format®) bereitgestellt.

Fur ASTEC verfolgt IRSN allerdings eine andere Strategie. Dabei wird dem Anwender

das Benutzer-Handbuch als sog. Online-User-Manual auf HTML-Basis zur Verfligung
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gestellt, welches mit gangigen Webbrowsern gedéffnet und gelesen werden kann. Es ent-
spricht inhaltlich dem Benutzer-Handbuch. Unterschiedlich ist, dass diese Datei im Zuge
der Entwicklung, Ublicherweise vor einer neuen Freigabe, automatisch von IRSN erstellt
wird. Dazu werden gesonderte Dateien, sog. ,Rule“-Files, die im ASCII-Format vorlie-
gen, ausgelesen und mit einem speziellen IRSN-Programm verarbeitet. Diese Dateien
werden im Rahmen der Entwicklung fiir jedes einzelne ASTEC-Modul separat erstellt
und gepflegt. Sie beinhalten neben den Informationen fiur alle Eingabeparameter teil-
weise auch Abfragen und Regeln (,Rules"), die den Eingabedatensatz beim Start von
ASTEC Uuberprifen und grob auf Fehleingaben checken. Im Unterschied dazu wird dies

bei den GRS-Programmen im Quellcode selbst fest einprogrammiert.

Der Vorteil der ASTEC-Philosophie besteht dann darin, dass diese Rule-Files unabhan-
gig vom Quellcode und dem ausflihrbaren Programm modifiziert werden kénnen und
damit recht flexibel zu handhaben sind. Der Nachteil besteht darin, dass manchmal ver-
altete Regeln angewendet werden, die nicht zur aktuellen Programmversion passen.
Das kann dazu flhren, dass solche Regeln eine Warnung bzw. Fehlermeldung generie-
ren, wobei letztere meist einen Programmabsturz als Konsequenz hat. Im umgekehrten
Fall kann es auch vorkommen, dass keine Warnung ausgegeben wird, obwohl ein Ein-
gabeparameter entsprechend den Rule-Files definiert worden ist, die aktuelle Pro-
grammversion aber etwas anderes erwartet. Die Vorgehensweise erfordert somit einen

hohen Aufwand bei der Pflege des Online-Manuals.

Mit Verfugbarkeit des Online-Benutzer-Handbuchs macht die gesonderte Erstellung ei-
nes weiteren Benutzer-Handbuchs als Textdokument keinen Sinn. Sinnvoll hingegen
war es, das CPA-Referenz-Handbuch zu tGberarbeiten, das die Modellbeschreibung lie-
fert und ebenfalls veraltet war. Nach Riucksprache mit IRSN wurde dann auch diesem
Punkt hohere Prioritat zugemessen und das Dokument vollstandig Uberarbeitet
/REN 15/. Dazu musste das Originaldokument, das noch mit einem aktuell nicht mehr
verwendeten Textverarbeitungsprogramm erstellt worden war, zunéchst auf das aktuel-
lere Microsoft-Word-Format umgestellt werden. Dann wurde der Text inhaltlich und re-
daktionell Uberarbeitet. In diesem Zuge wurden auch alte Textteile verworfen und neue
Modellbeschreibungen z. B. zur Wasserstoffverbrennung eingefligt. Das beinhaltete
auch die Pflege der gesamten sonstigen Dokumentation zu CPA. Abschliel3end wurde
das Dokument an IRSN Ubergeben und im Rahmen von CESAM allen CESAM-Partnern
nutzbar gemacht. Das Uberarbeitete CPA-Referenz-Handbuch wird zukuinftig in die all-

gemeine Programmdokumentation fir neue ASTEC-Versionen eingepflegt.
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6 Internationales

6.1 Beteiligung am EU-Vorhaben JASMIN

6.1.1 Zielsetzung

Zielsetzung im EU-Vorhaben JASMIN /GIR 17/ war es, den Modellstand von ASTEC-Na
fur die Simulation von Vorgangen und Phanomenen bei natriumgekihlten, schnellen Re-
aktoren (SFR = ,Sodium-cooled Fast Reactor”) fortzuentwickeln. Die Aufgabenstellung
der GRS bezog sich dabei auf Modellentwicklung fir containmentseitige, quelltermrele-
vante Modelle (JASMIN WP2.3 ,Source Term") sowie auf das Management und die
Pflege der Software (JASMIN WP 3 ,Integration®). Die im Vorlaufervorhaben begonnen

Arbeiten wurden in diesem Vorhaben beendet.

Frankreich (ASTRID) und Japan investieren aktuell in die Entwicklung neuer Typen von
natriumgekunhlten, schnellen Reaktoren (SFR) im Rahmen der GEN-IV-Initiative. W&h-
rend das franzdsische Konzept ASTRID /LEZ 11/ eine Pool-Bauweise des Reaktors vor-
sieht, verfolgt das japanische JSFR-Konzept /YAM 11/ die Architektur einer Loop-Bau-
weise. Seit 2014 kooperiert Japan mit Frankreich in der SFR-Entwicklung; es ist zurzeit
nicht abzusehen, ob Japan zuklnftig das eigene Konzept weiter aufrechterhalt. Bei
ASTRID handelt es sich um ein Demonstrationsprojekt, fir welches ein Baubeginn weit

nach 2020 anvisiert wird.

Basierend auf Erkenntnissen aus dem friheren EU-Vorhaben CP-ESFR /FIO 11/, an
dem die GRS nicht beteiligt war, gab es beziglich der fur eine Modellentwicklung in
ASTEC-Na aufzugreifenden Phanomene in einem SFR vorrangiges Interesse der Pro-
jekt-Partner an der Erzeugung von Aerosolen aus Natriumbrénden im Sicherheitsbehal-
ter sowie am weiteren Verhalten dieser Natriumbrandaerosole im Sicherheitsbehalter,

insbesondere deren Wechselwirkung mit der Atmosphéare (chemische Alterung).

Zu beiden Phanomenen wurde daran mitgewirkt, erste Modelle in ASTEC-Na/CPA* ver-
flgbar zu machen und in der Nachrechnung von vorhandenen Experimenten zu Uber-
prufen. Diese Mitwirkung umfasste eine Durchsicht und Bewertung der von den Partnern
vorgeschlagenen Modelle, die Implementation einer ggf. revidierten Modellversion im
Quellcode von ASTEC-Na, das erste entwicklungsnahe Testen auf der Basis von Bei-

spiel-Eingabedateien sowie die Mitwirkung einer vergleichenden Rechnung (Bench-
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mark) unter Beteiligung der Gbrigen Projektpartner. Zu diesem Zwecke wurden aktuali-
sierte, ausfuhrbare Codeversionen von CPA* in ASTEC-Na zusammen mit neu erstellten
Eingabebeschreibungen auf der Projektseite grs.jasmin.de den Projektpartnern zur Ver-

fligung gestellt.

6.1.2 Freisetzung von Aerosolen aus Natrium-Lachenbranden

In dem von CIEMAT in Form von Préasentationen auf Projekt-Meetings Ubermittelten Mo-
dellvorschlag zur Simulation der Aerosol-Erzeugung bei einem Natrium-Lachenbrand
wurden durch die GRS einige offene Fragen identifiziert, die nicht abschlielend geklart
werden konnten. Von der GRS wurde daher zunachst anstelle des Modells von CIEMAT
das in der Literatur eingehend diskutierte SOFIREII-Modell zur Simulation von Natrium-
Lachenbranden in ASTEC/CPA* eingebaut, welches der GRS in einer Implementation
im US-Containmentrechencode CONTAIN V2.0 vorliegt.

Das Brandmodell SOFIREII basiert auf einem Ansatz fir die Diffusion von Sauerstoff an
die Brandoberflache. Der Stoffiibergangskoeffizient hangt dabei u. a. von der Tempera-
tur des Natriumpools und der Atmosphéarentemperatur ab. Da Natrium nicht als konden-
sierbarer Stoff in CPA* simuliert werden kann (in CPA* ist wie auch in COCOSYS nur
Wasser als Kuhlmittel verfiigbar), kann die Energiebilanz des Natriumpools und insbe-
sondere dessen Temperatur vom Modell nicht realistisch vorhergesagt werden. Der Nat-
riumpool wird in der Realisierung in CPA* nur durch eine Warmestruktur dargestellt, die
die Stoffwerte von Natrium besitzt und in die ein Teil der Verbrennungsenergie einge-
speist wird. Um eine quasi-stationare Temperatur des Natriumpools knapp unterhalb der
Siedetemperatur, die fr den Lachenbrand realistisch ist, zu simulieren, muss der Natri-
umpool um ein entsprechendes Mal3 gekiihlt werden. Alternativ kann mit einer konstant

vorgegebenen Temperatur des Natriumpools gerechnet werden.

Mit diesem neu in ASTEC/CPA* eingebauten Modell konnten die fur den JASMIN-
WP2.3-Benchmark ausgewahlten Lachenbrand-Versuche analysiert werden. Zum
Benchmark trug die GRS fir die ausgewahlten Versuche FAUNA-3, ABCOVE AB-1 und
AB-2 mit Rechnungen mit ASTEC/CPA* sowie mit der bei der GRS verfligbaren Version
von CONTAIN bei. Die Benchmark-Ergebnisse mit ASTEC/CPA* fuir die drei Na-Lachen-
brand-Experimente zeigen fur die meisten Parameter angemessene Ubereinstimmun-
gen mit den experimentellen Daten. Brandraten kénnen in ungefahrer Ubereinstimmung
mit dem Experiment simuliert werden (Abb. 6.1). Der Anstieg der Atmospharentempera-
tur (vgl. Abb. 6.2) fallt in den Rechnungen geringer aus, als im Experiment. Der Grund
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konnte in weitergehenden Untersuchungen darin identifiziert werden, dass in der Realitat
ein Beitrag der Brandenergie direkt als Strahlung auf die Wéande des Behalters tbergeht,
und daher die Gastemperatur wahrend der stationdren Verbrennung starker gegentiber
den ebenfalls steigenden Wandtemperaturen ansteigen muss als ohne rasche Aufhei-

zung der Wéande.
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Abb. 6.1  Vergleich der berechneten und gemessen Brandrate und Einfluss der Nat-

riumpooltemperatur auf die Brandrate, ABCOVE AB-1
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Abb. 6.2  Vergleich der berechneten und gemessen Gastemperatur im Versuchsbe-
halter und Einfluss der Natriumpooltemperatur (bzw. Brandrate) auf die
Gastemperatur im Versuchsbehélter, ABCOVE AB-1
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Allerdings werden bzgl. der Festlegung der Erzeugungsraten von Spezies (Na,O oder
Na20-) sowie fir die Energiebilanz (Verteilung der Freisetzung von Brandenergie in Pool
und Atmosphére) starke empirische Parameter im Eingabedatensatz bendtigt. Das ther-
mische Verhalten des Pools sowie die Warmeubertragung durch Strahlung in Gegenwart
der Aerosolbeladung kénnen nicht adaquat beschrieben werden. Deshalb wurde in
CPA* in einer modifizierten Version ein weiterer Parameter fs eingefiihrt, der den nach
oben abgefiihrten Energieteil aus dem Lachenbrand zwischen Wanden und Atmosphére
aufteilt. Bessere Ubereinstimmungen wurden dann mit einem Parameter fs = 20 % er-
zielt, d. h. dass 20 % der nach oben abgefiihrten Energie sich auf die Wande entspre-

chend der Sichtfaktoren zwischen Natriumpool und Strukturen aufteilen.

Da das thermische Verhalten der Natrium-Lache in ASTEC/CPA* zurzeit nicht dargestellt
werden kann, gibt es entsprechende Abweichungen zwischen den ASTEC/CPA* und
CONTAIN-Rechnungen der GRS.

6.1.3 Chemische Alterung der Brandaerosole

Von IRSN ist im Rahmen einer Doktorarbeit ein chemisches Transformationsmodell
IMAT 14/ fur die Wechselwirkung von Natrium-Aerosolen mit der Atmosphére erstellt und
fiir den Einbau in ASTEC-Na vorgeschlagen worden. Diese Wechselwirkungsvorgange
sind fir einen mdglichen Quellterm bei einem Unfall in SFR deshalb von Bedeutung, da
Reaktionsprodukte des Natriumbrands (Natriumperoxid, Na-O», sowie das nachfolgend
gebildete Natriumhydroxid, NaOH) gro3ere Toxizitdt aufweisen, als die spéter infolge
der Wechselwirkung mit dem CO. gebildeten karbonatischen Reaktionsprodukte
Na,COs und NaHCOs.
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Abb. 6.3 Diffusionsansatz fir die chemische Alterung mit schalenférmiger Ausbil-
dung der Reaktionsprodukte, entsprechend des Modellvorschlags von
IRSN /MAT 14/, ISPE 14a/

Basisannahme dieses Ansatzes ist ein Diffusionsansatz fur den Transport der Reakti-
onspartner im Partikel sowie eine sukzessive, schalenformige Ausbildung der Reakti-
onsprodukte um den Kern des Partikels, der in der Annahme aus Natriumperoxid
(Na20-) besteht. Natriumperoxid entsteht zusammen mit Natriummonoxid (Na,O) beim
Brand von Natrium mit dem Luftsauerstoff bzw. dem Dampf in der Atmosphére.

Die GRS hat den Vorschlag von IRSN ausgewertet und dazu eine detaillierte technische
Notiz /SPE 14a/ verfasst, in der einige identifizierte Probleme angesprochen und offene
Fragen zusammengestellt worden sind. Nach Klarung der offenen Punkte mit IRSN
wurde von der GRS in ASTEC/CPA* das IRSN-Modell in vereinfachter Form eingebaut,
an einem Testdatensatz Uberprift und eine Dokumentation fir die Anwendung des Mo-
dells erstellt. Die von der GRS vorgenommene Vereinfachung betrifft im Wesentlichen
das Weglassen des Mehr-Generationen-Ansatzes bei der Behandlung der Aerosol-Alte-
rung. Den JASMIN-Partnern wurde eine ausfiihrbare ASTEC/CPA*-Version, ein Bei-
spieldatensatz sowie die Dokumentation /SPE 15b/ fur die Verwendung im Rahmen des
anschliel3end durchgefuhrten Benchmarks tberlassen. IRSN wurde zusatzlich auch der
erweiterte Quellcode fir dieses Modell Uberlassen.
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6.1.4 Anwendungsrechnung — Benchmark

Im Rahmen des Benchmarks sind berechnete Daten mit experimentellen Daten aus
ABCOVE AB-1 verglichen worden. In AB-1 wurden Natriumbrandaerosole wahrend ei-
nes ca. einstiindigen Na-Lachenbrandes erzeugt. Die Anwendung der Aerosolalterung
zeigt auf diesen Versuch im Vergleich zu den wenigen verfiigbaren experimentellen Da-
ten realistische Tendenzen (s. Abb. 6.5), die verfigbaren experimentellen Daten sind
aber zurzeit zu sparlich, um eine belastbare Validierung dieses Modells angehen zu kén-
nen. Die Arbeiten sind in zwei Konferenzbeitragen zur ICAPP 2016 /SPE 16/, /HER 16/

zusammengefasst worden.

Die luftgetragene Aerosol-Konzentration (Abb. 6.4) wird von CPA* gut getroffen. Experi-
mentelle Daten zur chemischen Zusammensetzung des Aerosols sind nur flir wenige
Zeiten verfligbar, diese zeigen ahnlich hohe Massenanteile fiir Hydroxid und Peroxid im
Zeitbereich von 16 min bis 190 min (Abb. 6.5). In der Rechnung dominiert im Aerosol fur
ca. 1 Minute das Natriumhydrogenkarbonat (oder -bikarbonat, NaHCO3), gefolgt von ei-
ner zwischenzeitlichen Dominanz des Hydroxids. Am Ende besteht das luftgetragene
Aerosol vorwiegend aus dem Peroxid, da der Wasserdampf und das CO; aus der Atmo-
sphare zu diesem Zeitpunkt verbraucht sind (Abb. 6.6). Gleich hohe Massenanteile von
Hydroxid und Peroxid im luftgetragenen Aerosol werden in der Rechnung nur flr einen
kleinen Zeitbereich um t = 30 min prognostiziert. Abb. 6.7 zeigt die berechnete Zusam-
mensetzung aller Aerosole (inklusive der abgelagerten) als Funktion der Zeit. Diese ist
nach ca. 1 h weitgehend konstant, mit etwa 60 % Peroxid und knapp 40 % Hydroxid. Die
Schwierigkeiten bei der Bewertung dieser Rechenergebnisse im Vergleich zu den weni-
gen experimentellen Daten zeigen, dass eine erweiterte und verbesserte Datenbasis flr

eine belastbare Uberpriifung des Modells nétig sind.
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Abb. 6.4  Vergleich der berechneten und gemessenen Aerosol-Konzentrationen,
ABCOVE AB-1

Aerosol chemical Analysis - Suspended aerosol (mass fraction)

Time (min) Na,;0; Na,CO; NaH NaOH H,0
16 0.15 0.029 0.0001 0.821 0
46 0.56 0.004 0.007 0.429 0
190 0.43 0.018 0.0011 0.479 0.072
610 0.35 0.061 0.011 0.421 0.087
5 days 0.273 0.009 0.0008 0.67 0.047

Abb. 6.5 Zeitabhangige Aerosolzusammensetzung in ABCOVE AB-1
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Abb. 6.7 Berechnete Aerosolzusammensetzung als Funktion der Zeit

Die Arbeitsergebnisse der GRS zu EU-JASMIN wurden bei der Konferenz ICAPP 2016
in der Sitzung ,Advanced Reactors — Safety and Licensing I“ einem Fachpublikum vor-

gestellt /SPE 16/. Es stellte sich heraus, dass sowohl in den USA, bei Sandia National
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Laboratories, als auch in Frankreich, bei CEA, zurzeit &hnliche Fragestellungen bearbei-
tet werden. Bei SNL werden gegenwartig Modelle von CONTAIN-LMR, einem éalteren,
von SNL entwickelten Rechencode fur die Simulation von containmentrelevanten Pha-
nomenen bei flissigmetallgekihlten, schnellen Reaktoren (LMFR) in den Rechencode
MELCOR ubertragen. Die Ergebnisse des MELCOR-Teams erscheinen auf der Basis
der Information aus den vor Ort gefihrten Gespréachen recht &hnlich zu den eigenen
Ergebnissen. Bei CEA finden Modellentwicklungen fiir die Alterung von Natriumoxiden
wie Natriummonoxid (Na-O) oder Natriumperoxid (Na.Oz) in Gegenwart von Luft statt,
mit &hnlicher Zielsetzung wie bei den Arbeiten von IRSN/GRS im Rahmen von JASMIN.
Die chemischen Transformationen filhren generell zu einer geringeren chemischen To-
xizitdt von Natriumbrandaerosolen im Falle eines Lecks an die Umgebung. Von CEA-
Experten ist dazu eine Vero6ffentlichung von den CEA-Autoren Plantampa, Gilardia, Muhr
und Perraisa in der Zeitschrift ,,Aerosol Science and Technology*, 2016, eingereicht. Fur
mdgliche weitere Arbeiten zu diesem Punkt erscheint es sinnvoll, die beiden Modellent-
wicklungen auf der Basis der offentlich verfligbaren Literatur untereinander abzuglei-
chen. Mit dem Ende des EU-JASMIN-Projektes im Mai 2016 sind die Arbeiten der GRS
an ASTEC-Na beendet worden.

6.2 Beteiligung am EU-Vorhaben CESAM

6.2.1 Zielsetzung

Die GRS hat sich sowohl inhaltlich als auch in leitender Funktion an dem Projekt CESAM
im 7. Rahmenprogramm der Européischen Kommission beteiligt. An diesem Projekt hat-
ten zuletzt — nachdem EDF dem Konsortium beigetreten war — 19 internationalen Partner
teilgenommen. Ziel von CESAM war es, im Nachgang zu Fukushima weitere Verbesse-
rungen am Code ASTEC zu erzielen, um die Verlasslichkeit von ASTEC fur die Auswer-
tung von NotfallmalZnahmen und beim Einsatz in Notfallzentren zu erhéhen. Im Rahmen
der Projektlaufzeit von CESAM hat der Code ASTEC einen Versions-Sprung von der
Version V2.0 hin zur Version V2.1 gemacht. Im Projekt beinhaltete das Arbeitspaket 20
(WP20) ,Modelling assessment, improvement and validation (ASSES)" die gezielte Va-
lidierung von Fragestellungen, die fir Analysen der Fukushima-Unfalle relevant sind. In
WP30 ,Integration of models in ASTEC (INTEG)“ sind einzelne Modellverbesserungen
in die neue ASTEC-Version V2.1 eingeflossen. Weiterhin ist seitens IRSN der Code zu
Diagnosezwecken bei Storfallen und fir die Berechnung von Quelltermen an die Umge-

bung erweitert worden, womit die Anwendbarkeit in Notfallzentren deutlich verbessert
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worden ist. In WP40 ,Plant applications and Severe Accident Management® sind gene-
rische ASTEC-Referenzdatensatze fur alle in Europa betriebenen Reaktortypen (DWR,
SWR, WWER, sowie fir einen Schwerwasserreaktor) erstellt worden. Zuséatzlich sind
Arbeiten fur die Modellierung von Brennelementlagerbecken durchgefihrt worden, wo-
bei diese Datensatze aufgrund des begrenzten Standes der Modellierung nicht das Ni-
veau der Anlagendatensitze erreicht haben. Durch den Ubergang zur Codeversion V2.1
ist ASTEC erstmals auch fur nicht DWR-Reaktoren anwendbar geworden, d. h. fir SWR
und Schwerwasserreaktoren. Aufgrund der weitreichenden Verfligbarkeit von Anlagen-
datensatzen ist neuen Nutzern ein wichtiger Grundstein zur Erstellung ihrer eigenen Da-
tensatze gegeben worden. Die in CESAM von Projektpartnern durchgefiihrten Rechnun-
gen zu NotfallmaBnahmen unterstreichen die Eignung von ASTEC zur Beschreibung der

wichtigsten Phanomene.

Mit Blick auf die Entwicklung von Modellen fiir Containmentphanomene sind im Wesent-
lichen die Arbeiten in WP20 von Bedeutung gewesen. Die GRS hatte hier auch die Ver-
antwortung als Arbeitspaketleiter ausgelbt. Dariiber hinaus hat die GRS die fachlichen
Themenfelder MCCI, Filtersysteme und Pool-Scrubbing innerhalb dieses Arbeitspaketes
bearbeitet. Modell-Erweiterungen in ASTEC sind im Rahmen von WP30 eingepflegt wor-
den. Hierbei sind fur die GRS speziell Themen fir das Containment Modul CPA in
ASTEC relevant gewesen, die in WP20 bearbeitet worden sind. Die Beteiligung an
CESAM ist im Vorlauferprojekt RS1508 /SPE 14b/ begonnen worden und im Rahmen
von RS1532 im Méarz 2017 abgeschlossen worden.

6.2.2 Erstellte Berichte

Im Rahmen von WP20 sind die Zuarbeiten der GRS an dem Bericht D20.23 ,General
specifications of new models or model improvements to be implemented into ASTEC
V2.1 revl® /CHA 15/ und dem Bericht D20.24 ,Synthesis of validation of ASTEC
V2.0REV3 version® /BUC 15b/ abgeschlossen worden. Die Berichte D20.23 und D20.24
sind von IRSN bzw. von der Universitat Stuttgart federfihrend erstellt worden. D20.24
beschreibt den aktuellen Validierungsstand der Codeversion V2.0, die etwa gegen Mitte
des CESAM-Projektzeitraums durch die Version V2.1 abgel6st worden ist.

Des Weiteren ist gegen Projektende an dem abschlieRenden Validierungsbericht fir
ASTEC V2.1, D20.25 ,Synthesis of validation of ASTEC V2.1rev0 and revl versions®
/BUC 17b/, mitgearbeitet worden. Dieser Bericht stellt das abschlieende Projektergeb-
nis zur Validierung des neuen V2.1-Entwicklungsstrangs von ASTEC dar.
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6.2.3 Durchgefiihrte Arbeiten

6.2.3.1 Direct Containment Heating (DCH)

Als Folge eines RDB-Versagens und einer maglichen Freisetzung von Schmelze unter
Druck in das Containment kann aufgrund von hochdynamischen, thermischen und che-
mischen Interaktionen der Containmentdruck rasch erhdht werden. Bereits friiher war im
ASTEC-Containmentmodul CPA ein Modell zur Beschreibung der Vorgange beim RDB-
Versagen unter Druck, als Themenkomplex unter der Abkiirzung DCH — ,Direct Contain-
ment Heating" — bekannt, implementiert worden /ECK14/, [ECK14b/. Dieses DCH-Modell
war bis dahin nur als Standalone-Modell verfugbar, d. h. nur zur Nachrechnung des Vor-
gangs selbst, z. B. bei spezifischen Experimenten, nicht aber im Kontext der Vor- und
Nachgeschichte im Verlauf einer Anlagenrechnung. Im Bericht D20.23 /CHA 15/ wurde
daher die Zielsetzung formuliert, dieses DCH-Modell an die tbrigen ASTEC-Module in
einer zuklnftigen Version ASTEC V2.1 anzubinden. Von der GRS ist dementsprechend
eine komplette Anwendung der Simulationskette fir den Transport der Schmelze im
Containment nach RDB-Versagen, inklusive Austrag aus dem ICARE-Modul, welches in
ASTEC den Primérkreis bis hin zum mdoglichen RDB-Versagen simuliert, der DCH-
Berechnung im Modul CPA sowie der anschlieRenden Schmelze-Beton-Wechselwir-
kung in der Grube mit dem Modul MEDICIS realisiert worden. Die Arbeiten sind in einem
internen CESAM-Bericht /INOW 17/ festgehalten worden.

Fur die Anbindung des DCH-Modells an ICARE sowie an MEDICIS war die Realisierung
einer Kopplung mit diesen Modulen notwendig. Dies hatte erfordert, dass die Berech-
nungen des DCH-Modells mithilfe der entsprechenden Differentialgleichungen nur fur
den eigentlichen Zeitraum des DCH-Vorgangs an sich durchgefiihrt werden. Daher war
neben der eigentlichen Kopplung auch das Erstellen geeigneter Ein bzw. Ausschaltkri-
terien nétig, die zum Ein- und Ausschalten des DCH-Modells benutzt werden. Nachfol-
gend wird das Prinzip dieser neuen Umschaltkriterien kurz erlautert, bevor auf die Kopp-
lung mit MEDICIS und ICARE eingegangen wird und abschliel3end eine Testrechnung

vorgestellt wird.

6.2.3.2 Umschaltkriterien

In dem urspringlichen DCH-Modell von Eckel in CPA /ECK14/, /[ECK14b/ wurde die

DCH-Berechnung ausgeschaltet, sobald die luftgetragene Tropfchen-Masse unter ein
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bestimmtes Limit fiel. Dabei erfolgte das Umschalten fir jede Zone separat. Dieses Vor-
gehen zeigte Probleme bei der Ankopplung an die tbrigen Module, weshalb hier auf ein

einzelnes globales Umschaltkriterium umgestellt worden ist.

Die DCH-Rechnung in CPA wird jetzt aktiviert, sobald die aus dem unteren Plenum von
ICARE freigesetzte Massenstrom GD (kg/s) groRer als ein kritischer Wert, der sich aus
der in der Reaktorgrube abgelagerten Masse WD (kg), verrechnet mit einem Faktor von
10 s ergibt:

GD > 10-4§WD.

Dieses ist normalerweise der Fall fir den ersten Zeitschritt, wenn die erste Masse aus
dem unteren Plenum freigesetzt wird, da zu diesem Zeitpunkt kein Corium abgelagert
und damit WD = 0 ist, aber GD gr6Rer als 0 wird. Der Fall WD > 0 wird bendétigt, falls das

Modell ein weiteres Mal starten soll.

Das Kriterium zum Ausschalten des DCH-Modells basiert auf der gesamten abgelager-
ten Coriummasse My und der luftgetragenen Coriummasse M,, summiert tber alle Zo-
nen und Uber alle Coriumkomponenten (U, Fe, ... und jeweilige Oxide). Weiter wird kon-
trolliert, ob der Mitriss bereits abgeschlossen ist, was in der Booleschen Variable
Lentrain_finished“ kontrolliert wird. Folgende Bedingungen mussen alle erflllt sein, um

das Modell auszuschalten:

Mp >0
M, >0
M, < 1073M,

entrain_finished

Die ersten beiden Kriterien dienen der Uberpriifung, ob der gesamte DCH-Vorgang liber-
haupt schon angefangen hat. Das dritte Kriterium ist das Hauptausschaltkriterium; die
Variable ,entrain_finished" beinhaltet eine UberprUfung der Kutadeladze-Zahl, welche
als Grenzwert fur den Partikelmitriss benutzt wird und in Gleichung 3 in /ECK14b/ be-
schrieben wird. Nachdem alle Kriterien erreicht werden, werden die Differentialgleichun-
gen fur Massen- und Energietransport fur die atmosphéarisch getragene Schmelze im
DCH-Modell ausgeschaltet. AuRerdem wird die Variable ,dch_finished" auf den Wert

~wahr" gesetzt.
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6.2.3.3 Kopplung CPA — MEDICIS

Die Variable ,dch_finished“ wird als Startsignal fir eine nachfolgende Schmelze-Beton-
Reaktion in MEDICIS benutzt. Der Datentransport erfolgt (analog der Freisetzung aus
dem Modul RUPUICUV) tber Ein- und Ausspeicherung in die bzw. aus der Sigal-Daten-
bank. Die Massen der einzelnen Metalle und Oxide werden so zusammen mit ihrer Tem-
peratur an MEDICIS weitergeleitet. Daraufhin wird eine MEDICIS-Berechnung gestartet.
Dieses Vorgehen bedeutet, dass MEDICIS erst nach Beendigung des DCH-Vorgangs
startet und keine parallele Berechnung erfolgt. Eine eventuell verspatete MCCI-

Rechnung wird auf Grund der kurzen DCH-Phase in Kauf genommen.

6.2.3.4 Kopplung ICARE — CPA

In der Kopplung mit ICARE wird eine virtuelle Zone ,RPV* in der Nodalisierung fiir CPA
verwendet, die als Quellzone den Reaktordruckbehalter samt Kuhlkreislauf beinhaltet.
AulRerdem wird eine virtuelle Verbindung ,RPV_LEAK" erzeugt, die den Transport in die
Reaktorgrube simuliert. Der berechnete Massenstrom in dieser Verbindung dient dann

der Berechnung der Mitrissstromung nachdem das DCH-Modell gestartet worden ist.

6.2.3.5 Testrechnung

Basierend auf einem existierenden ICARE-Testdatensatz ist eine einfache Testrech-
nung fir die gekoppelte Rechnung aufgesetzt worden, um die Anwendbarkeit der erfolg-
ten Modellentwicklung zu zeigen. Abb. 6.8 zeigt die angenommene RDB-Modellierung
mit ICARE. Das heil3e Corium wird in dieser Rechnung vereinfacht in den RDB einge-
speist (ohne den Storfallverlauf bis hin zum Niederschmelzen des Kerns zu simulieren)
und fallt dann in das untere Plenum. Das hei3e Material zerstort nachfolgend die RDB-

Wand. Dargestellt ist der Zeitpunkt 722 s kurz vor dem berechneten RDB-Versagen.

163



Core_temperature

722.95

2200,
2400,
0.3/5— 200,
1800,
-0.25—

1500,

1200,

-0.875—

gl L \.300.

-1.25 -0.625 0. 0.625 1.25

Abb. 6.8 RDB-Modell fur ICARE

Das aus dem RDB austretende Material wird in die Reaktorgrube verlagert und die aus-
stromenden Gase reil3en das abgelagerte Material in die Atmosphare und transportieren
es in Trépfchen in nachfolgende Zonen mit. In dem neuen Modell wird dieser Vorgang
im Modul CPA berechnet. Als Folge des Tropfchenmitrisses erhitzt sich die Containment-
Atmosphére in anliegenden Zonen. Der Massenaustrag aus dem unteren Plenum in die
Reaktorgrube ist in Abb. 6.9 sichtbar. Zu Beginn der DCH-Rechnung bei 725 s werden
die kompletten 2 364 kg Corium aus dem RDB in die Grube verlagert. In der betrachteten
Rechnung geschieht die Ablagerung und der Mitriss parallel, weshalb das Maximum von
2 356 kg in der Grube nach 795 s nicht das komplette Material enthalt. Der Mitriss dauert
etwas langer und in der Reaktorgrube verbleiben etwa 2 351 kg. Die DCH-Rechnung ist
erst beendet, wenn weniger als 0,01 % des freigesetzten Materials noch luftgetragen
sind. Daher gibt es noch Ausgabewerte bis 1 550 s. Das ist eine nicht akzeptable Zeit-
dauer, wahrend der bereits betrachtliche Einflisse des MCCI-Vorganges zu erwarten
sind. Die Simulation von MCCI musste also friihzeitiger gestartet werden. Als Konse-
quenz aus dieser Testrechnung ergibt sich die Notwendigkeit, die Stoppkriterien entspre-
chend zu modifizieren. Solche Modifikationen wurden aber nicht mehr vorgenommen,
da mit Ende des Projektes CESAM auch die Beteiligung der GRS an der ASTEC-

Entwicklung endete.
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Abb. 6.10 MCCI-Berechnung mit MEDICIS

Nach Beendigung der DCH-Rechnung wird das in der Grube verbleibende Material an

MEDICIS zur Berechnung der Schmelze-Beton-Wechselwirkung weiter gegeben.
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Abb. 6.10 zeigt die Kavernenkontur zum Ende der MEDICIS-Rechnung fur diesen aka-

demischen Testfall.

Die durchgefiihrte Testrechnung demonstriert die Moglichkeit einer vollstandigen Model-
lierung des DCH-Phanomens in der ASTEC-Rechenkette ICARE-CPA-MEDICIS fir ei-
nen akademischen Testfall. Einige Defizite wie der verzégerte MEDICIS-Start sind iden-

tifiziert worden, die in folgender Liste eingetragen sind:

— Anderung des Verbindungsparameters, um die echte LeckgroRe zu tibertragen
—  Spaltprodukt-Transport wird nicht behandelt

— Warmetransport von abgelagertem Corium an die Atmosphére fehlt

— Weiteres Abstlirzen nach dem ersten Austrag nach Vessel-Versagen fehlt

— Ausschaltkriterien missen an reale Experimente und Anlagenrechnungen ange-

passt werden

Unter Beriicksichtigung dieser Liste kann der Status dieses Modells nur als Machbar-
keitsstudie angesehen werden. Da die GRS mit Ende des CESAM-Vorhabens nicht
mehr an der weiteren Entwicklung von ASTEC beteiligt ist, ist der Code inklusive der
Testrechnung auf Basis der letzten zuganglichen ASTEC-Quellcodeversion an IRSN zur
weiteren Verwendung tbergeben worden. Das erarbeitete Know-how kann fir Verbes-
serungen der eigenen Rechenkette AC? zukuinftig genutzt werden (Kopplung Primarkreis

<> Containment).

6.2.4 Pool-Scrubbing

Durchstrémen Gasblasen, welche Aerosole und/oder gasférmige Spaltprodukte wie z. B.
lod enthalten, eine Wasservorlage (im Leckmassenstrom bzw. beim Abblasen unter
Wasser in die Kondensationskammer eines SWR), kommt es zu einem Ubergang der
Aerosole und von Gasen wie z. B. lod aus den Blasen in das Wasser. Der Prozess wird
generell als Pool-Scrubbing bezeichnet. Bereits in dem Validierungsbericht fir die
ASTEC-Version V2.0 /BUC 15b/ sind Arbeiten der GRS zum Pool-Scrubbing aufgefihrt
worden, die bereits in RS1508 durchgeflihrt worden waren. Dabei sind insbesondere die
POSEIDON-Versuche neu mit ASTEC und COCOSYS berechnet worden. Im Folgenden
fand eine vertiefte Diskussion insbesondere mit dem spanischen Partner CIEMAT statt,
der das typische Verhalten des in ASTEC implementierten SPARC-Modells im Vergleich
zum urspringlichen SPARC90 bereits in SARNET 2 /CHA 11/ thematisiert hatte. Die
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damaligen Ergebnisse von CIEMAT sind in Abb. 6.11 dargestellt. Dabei wird der Dekon-
taminationsfaktor DF, der als Verhdltnis der in die Wasservorlage eintretenden Aerosol-
masse zu der austretenden Aerosolmasse definiert ist, flr verschiedene Experimente
dargestellt. DF = 1 bedeutet keine Rickhaltung und bei kompletter Rickhaltung in der
Wasservorlage wird der DF unendlich. Auf der waagerechten Achse ist fur verschiedene
Experimente der gemessene DF aufgetragen, wéhrend auf der senkrechten Achse der
berechnete DF mit SPARC90 bzw. SPARC in CPA aufgetragen ist. Bei idealer Berech-
nung liegen die Werte auf der eingezeichneten 45°-Geraden. Der Vergleich zeigt auf der
einen Seite die begrenzte Prognose mit beiden SPARC-Versionen, zum anderen, dass
die SPARC-Version in CPA den DF deutlich unterschatzt.
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Abb. 6.11 CIEMAT-Vergleich SPARC90 mit SPARC in COCOSYS

Ein derartiger Vergleich ist auch mit den in /BUC 15b/ dargestellten GRS-Ergebnissen
mit SPARC in COCOSYS und SPARC in ASTEC-CPA erstellt worden. Das Ergebnis ist
in Abb. 6.12 dargestellt. Der Vergleich zwischen COCOSYS und ASTEC zeigt fur die
verschiedenen Experimente nicht identische Ergebnisse, allerdings ist der Trend sehr
ahnlich zu den CIEMAT-Ergebnissen, d. h. beide SPARC-Versionen liefern im Vergleich

sehr konservative Ergebnisse.
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Abb. 6.12 GRS-Vergleich SPARC in COCOSYS und ASTEC CPA

Beide SPARC-Implementierungen in ASTEC und COCOSYS basieren auf der Version
SPARC/B-98 /FIS 98/, welches bei Becker Technologies auf Basis des originalen Mo-
dells SPARC90 erstellt worden ist. COCOSYS und ASTEC liefern aufgrund unterschied-
licher Entwicklungsstrange nicht mehr dieselben Ergebnisse, aber der absolute Trend
ist immer noch derselbe. Ein Ziel des Autors von SPARC/B-98 war es, einen Code zu

schaffen, der in jedem Fall konservative Werte fir das Pool-Scrubbing liefert.

Die Erfahrungen und der Austausch mit internationalen Experten auf dem Gebiet Pool-
Scrubbing in CESAM sind sehr wichtig. Es besteht internationaler Konsens, dass wich-
tige Phanomene beim Pool-Scrubbing zurzeit nicht ausreichend verstanden werden.
Derzeit lauft das IPRESCA-Projekt im NUGENIA-Rahmen, das eine weltweite Forscher-
gruppe zu dem Thema vereint. IPRESCA wurde von Becker Technologies initiiert und
die GRS wird sich mit Beitragen zur Modellentwicklung und Anlagenrechnungen beteili-

gen, wodurch ein Anschluss zu den durchgefiihrten Arbeiten gegeben ist.

6.2.5 MOCKA-Versuche zu MCCI

Im Rahmen von CESAM ist das ASTEC-Modul MEDICIS fiur die Simulation der
Schmelze-Beton-Wechselwirkung anhand der MOCKA-Versuche 7.1 und 5.7 validiert

worden. Diese Versuche sind beim Karlsruher Institut fir Technologe (KIT) mit Eisen-
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und Aluminiumoxidschmelzen durchgefiihrt worden, wobei im Versuch 7.1 Kalksand-
stein-Beton und in MOCKA 5.7 silikatischer Beton benutzt worden ist, um den Einfluss
einer Bewehrung mit 12 Gew.-% zu untersuchen. Diese Versuche erlauben die Simula-
tion eines Langzeit-MCCI-Vorgangs mithilfe einer kontinuierlichen Bespeisung des
Schmelzepools im Tiegel mit chemisch reaktivem Material, um die interne Warmequelle
der Nachzerfallswarmeleistung von echtem Corium zu simulieren. Dabei sind fir die ge-
nannten Versuche experimentell ermittelte Schmelze-Temperaturen verfiigbar, im Un-

terschied zu friiheren Versuche in der MOCKA-Anlage.

In den durchgefuhrten Simulationen wird die beschriebene Energiezufuhr und Energie-
bilanz in MEDICIS moglichst genau beschrieben. Die in den Experimenten angewendete
Zufiihrung von Zirkonium und Thermit bringt Vorteile mit sich (z. B. die Mdglichkeit, den
Einfluss von Bewehrungen im Beton zu untersuchen), aber auch Komplikationen. Bei-
spielsweise fiihrt diese Beheizungstechnik zu einem Auswurf von Schmelze aus dem
verwendeten Beton-Tiegel. Als erster Schritt ist in MEDICIS ein Grenzfall betrachtet wor-
den, in dem die gesamte Maximalleistung, die aus den Schmelzeschichten an der Ober-
flache und in den Beton abgegeben werden kann, bestimmt wird. In einem zweiten
Schritt, ist eine ,Best-Estimate“-Rechnung aufgesetzt worden, bei der die interne Ener-
gie simuliert durch die Zugabe einer angepassten Nettoleistung in die Oxidphase simu-
liert wird. Als wichtiges Ergebnis lassen die durchgefiihrten Untersuchungen auf eine
héhere Zerstérungstemperatur des Betons (1536 °C) im Vergleich zu friiheren Annah-

men riickschlielRen.

In den durchgefihrten Rechnungen fiir beide MOCKA-Experimente ist eine ,Best-Esti-
mate“-Annahme Uber die Verteilung der Warmelbergangskoeffizienten an den
Schmelze/Beton-Schnittstellen (unten / seitlich) identifiziert worden, welche eine gute
Ubereinstimmung mit den Experimenten in Bezug auf Betonerosion und Schmelzetem-
peratur unter Bericksichtigung der Unsicherheiten der experimentellen Messungen und
Randbedingungen liefert.

Als Beispiel der erzielten Ergebnisse ist in Abb. 6.13 ein Vergleich der berechneten und
experimentellen Erosion in axialer und radialer Richtung fur den Versuch 5.7 dargestellt.
Ganz rechts am Rand ist auch die hinterher nach Aufschneiden der erstarrten Schmelze
gemessene Erosionstiefe eingetragen. Die berechneten Werte zeigen eine nur leichte
Uberschétzung der Erosion in beide Richtungen.
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Abb. 6.13 MOCKAb.7, Vergleich berechneter und experimenteller Daten zum zeitli-

chen Fortschritt der Erosionstiefe in axialer und radialer Richtung.

6.3 Internationale Gremien und Querschnittsaktivitaten

6.3.1 IRSN-GRS-Kooperation zur ASTEC-Entwicklung und -Validierung

Seit 2013 zeichnete sich in der Kooperation zwischen IRSN und GRS zur ASTEC-
Entwicklung und Validierung mittelfristig eine neue Positionierung der GRS hinsichtlich
ihrer Rolle ab, insbesondere auch vor dem Hintergrund des Ausstiegs Deutschlands aus
der Kerntechnik zum Zwecke der Stromerzeugung. Insbesondere floss in die Betrach-
tung ein, dass sich einerseits der Bedarf an Reaktorsicherheitsforschung fur die deut-
schen Anlagen reduzieren wiirde und andererseits bei der GRS die Konzentration auf
die eigenen Programmentwicklungen (ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS) notwen-
dig war, inshesondere mit Blick auf die Bereitstellung einer gekoppelten Version zur voll-
standigen Analyse schwerer Unfalle in KKW. Dazu wiederum mussten die personellen
Krafte stark gebindelt werden, so dass die Beteiligung an der Kooperation zu ASTEC
nicht sinnvoll mit entsprechender Personalstarke aufrechterhalten werden konnte. Hinzu
kam auch, dass IRSN die Entwicklung in den zuruckliegenden Jahren zunehmend ei-
genstandig fortgefiihrt hatte und auch urspringlich durch die GRS mafgeblich entwi-
ckelte Programmteile (CPA) unter eigener Regie verénderte und weiterentwickelte. So
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hatte sich schon zu Beginn des Jahres 2014 gezeigt, dass IRSN das AFP-Modul fir die
Modellierung des Spaltprodukt- und Aerosolverhaltens (,Aerosol- and Fission Product®)
durch eine eigene Entwicklung ersetzt hatte. Damit reduzierte sich der durch GRS-
Aktivitdten abgedeckte Anteil der ASTEC-Module noch weiter und Synergieffekte aus
der COCOSY S-Entwicklung verschwanden. Letztlich muss das Auslaufen der Koopera-
tionsvereinbarung im Marz 2015 als offizielles Ende der Zusammenarbeit dokumentiert
werden. Davon unbeeinflusst nahm die GRS die Verantwortung fir die zugesagten Ar-
beiten in allen noch laufenden Forschungsvorhaben und Arbeitspunkten (siehe Beteili-
gung zu CESAM und JASMIN bzw. CPA-Manual) weiterhin konsequent wahr und fiihrte
die Arbeiten erfolgreich zu Ende. Mit Beendigung des CESAM-Vorhabens im Marz 2017
und Abschluss der Beitrage mit ASTEC im Rahmen eines BMU-Vorhabens sind dann
alle Verpflichtungen erfiillt und die Aktivitaten mit ASTEC bei der GRS auch offiziell be-

endet worden.

6.3.2 WGAMA-State-of-the-Art (SOAR)-Bericht zur Schmelze-Beton-Wech-
selwirkung (MCCI)

Nach Ende des OECD-MCCI2-Projektes war als eine der Schlussfolgerungen dem CSNI
empfohlen worden, einen State-of-the-Art-Bericht (SOAR) zur Schmelze-Beton-Wech-
selwirkung, inklusive des Forschungsstands zur Kihlbarkeit eines MCCI-Pools durch
Flutung mit Wasser, zu verfassen. Die Aktivitat war von der WGAMA im Jahr 2012 auf-
gegriffen worden und die GRS hat sich hieran aktiv in einer entsprechenden Arbeits-
gruppe beteiligt. Die Arbeitsgruppe war durch Mitarbeiter von folgenden Organisationen
besetzt: ANL (USA), AREVA (Deutschland), CEA (Frankreich), CSN (Spanien), EDF
(Frankreich), FAI (USA), GRS (Deutschland), IBRAE (Russland), IRSN (Frankreich), KIT
(Deutschland), NRA (Japan), NRC (USA), RSE (ltalien).

Die GRS hatte bereits im Rahmen des Projektes RS1508 bei der Erstellung eines ersten
weitgehenden Entwurfes des SOAR bis Ende 2014 mitgewirkt und die redaktionelle Ver-
antwortung des Kapitels 4 zum Status von Modellen und Modellunsicherheiten ilbernom-
men /SPE 14b/.

Im Rahmen von RS1532 wurden die redaktionellen Arbeiten zur Fertigstellung der end-
gultigen Fassung des SOAR bis hin zu seiner Verabschiedung auf der CSNI-Board-
Sitzung im April 2016 durch die GRS begleitet und unterstitzt. Im Marz 2015 fand ein
Treffen der Schreibgruppe in Paris statt, bei welchem der aktuelle Stand der Kapitel flnf

(Anwendung auf Reaktoranlagen) und sechs (Zusammenfassung und Empfehlungen)
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besprochen wurde. Zu diesem Zeitpunkt waren diese zwei Kapitel noch auf frihem Ent-
wurfsniveau. Bei Kapitel flnf gab es einen personellen Wechsel in der federfihrenden
Autorenschaft. Weitere Verzégerungen entstanden durch verspatete Beitrage von japa-
nischer Seite, bedingt durch personelle Wechsel bzw. Umstrukturierungen bei den japa-
nischen Organisationen. Im Frihjahr 2016 wurde der abschlieRende Entwurf des SOAR
fertiggestellt und gegengelesen. Der vollstdndige Entwurf wurde an CSNI lbergeben

und auf der Sitzung im April 2016 verabschiedet.

Die zuvor angestrebte Idee, das Kapitel fiinf zu den Anwendungen von MCCI-Codes auf
Reaktoranlagen als eine Art systematisches Kompendium zur Vorgehensweise bei der
Anwendung von generisch ausgelegten Rechenwerkzeugen (MCCI-Codes) auf zumeist
nicht-generische Randbedingungen (tatsdchliche Gegebenheiten in Reaktoranlagen)
anzulegen (vgl. /SPE 14b/), ist in der endglltigen Fassung nicht weiter verfolgt worden.
Stattdessen zeigt das Kapitel funf in seiner endglltigen Fassung illustrativ einige tat-
sachlich verfolgte Vorgehensweisen bei der Verwendung von MCCI-Codes zur Untersu-
chung von méglichen Unfallablaufen in Anlagen. Dies zeigt, dass es trotz gutem Validie-
rungsstand der Rechencodes grof3e Unsicherheiten bei der Bewertung von MCCI-
Phanomenen in realen Szenarien gibt, da der Einfluss spezieller Gegebenheiten bei sol-

chen Unfallablaufen schwierig einzuschatzen ist.

Im abschlieRenden Kapitel sechs wurden folgende Empfehlungen fur die zukiinftige Aus-

gestaltung von Forschung zum Thema MCCI zusammengestellt:

— Es werden noch experimentelle Daten fir die Langzeitphase (niedrige Leistungs-
dichte in der Schmelze, groRe Pooloberflache, gro3er Betonanteil in der Schmelze,

guasi-stationdre Phase) bendtigt.

—  Zukinftige Experimente zur Flutung der Schmelze von oben mit Wasser sollten das
Risiko minimieren, dass die obere Kruste auf der Schmelze sich mit den Seitenwan-
den verankert. Ferner sollten in zukinftigen Experimenten Artefakte aufgrund einer
nicht prototypischen Beheizung des Materials nach Mdglichkeit vermieden werden.
Eine Einschrankung der verfigbaren Experimente war bislang, dass erstarrtes oxi-
disches Material nicht weiter beheizt werden konnte.

— Der Ubergang von MCCI mit langsamem Fortschritt der Betonzerstérung (Warme-
Ubergang aus der Schmelze in Gegenwart von Gasblasen) zum Stopp der Betone-
rosion (Warmelbergang aus der Schmelze durch freie Konvektion ohne Gas) ist

experimentell nicht abgesichert.
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— Es gibt Unsicherheiten bei MCCI mit gréf3eren Mengen an metallischer Schmelze in
Erganzung zur oxidischen Schmelze (Bedingungen fir Stratifikation, Warmeuber-
gang zwischen den Schichten, Oxidationsvorgénge). Auch der Einfluss der Beweh-

rung im Beton ist nicht ausreichend geklart.

— Die Bedingungen fir den Transport von Schmelze aus dem RDB in die Reaktorgrube
sind unsicher. Hierzu zahlen als mogliche Einflussfaktoren auch der Eintrag von
Schmelze in eine mdgliche Wasservorlage (evtl. Schittbettbildung), die Schmelze-
ausbreitung unter Wasser, ein mogliches heterogenes Ergebnis der Schmelzeaus-
breitung in der Reaktorgrube sowie mehrere Erglisse von Schmelze in die Reak-

torgrube.

— Der mogliche Einfluss von Verunreinigungen im Wasser (wie beim Unfall in
Fukushima unterstellt) auf den Unfallablauf wahrend der Kihlung von MCCI nach
Flutung der Schmelze wird als generisches Forschungsthema gesehen. Hierbei sind
die Einflisse auf die bei dem OECD-CCI-Projekt identifizierten Kiihimechanismen
~Water Ingression“ und ,Melt Eruption” unklar, sowie auch auf die Spaltproduktriick-

haltung in der Wasservorlage insgesamt.

— Die Kuhlbarkeit einer Kernschmelze unter MCCI-Bedingungen kann im Hinblick auf
existierende oder zukinftige Anlagen durch folgende MaRnahmen verbessert wer-

den:
— Mdglichst frihe Flutung der Schmelze nach Beginn des MCCI

— Verwendung eines Betons mit viel Gas

6.3.3 Teilnahme an der CSNI Senior Expert Group (SEG) zu Safety Rese-
arch Opportunities post-Fukushima (SAREF)

Im Rahmen des Vorhabens erfolgte die Beteiligung an der im November 2013 auf Be-
treiben verschiedener internationaler Organisationen und mit Empfehlung aus Japan von
der OECD/CSNI ins Leben gerufenen ,Senior Expert Group (SEG)“ zu ,Safety Research
Opportunities Post-Fukushima". Die SEG bestand aus erfahrenen technischen Experten
aus Aufsichtsbehérden und Technischen Safety Organsiationen verschiedener Lander
und Experten aus Japan, die an der Vorbereitung und Planung des Rickbaus der Anla-
gen in Fukushima Daiichi beteilig sind. Die GRS vertrat im Auftrag des BMWi die deut-

schen Interessen in dieser Arbeitsgruppe des CSNI. Das Mandat der Arbeitsgruppe
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wurde vom CSNI Ende 2013 fur 2 Jahre ausgegeben. Die Gruppe soll offene For-
schungsschwerpunkte erarbeiten, die im Zusammenhang mit den Ereignissen in
Fukushima Daiichi stehen und ggf. durch den Rickbau bzw. beim Riuckbau der Anlagen
durch entsprechende Untersuchungen und Probenahmen etc. behandelt werden kon-

nen:

»,CSNI-Mandate: Create a process for the CSNII to identify and follow up on opportunities
for addressing safety research gaps and advancing safety knowledge, based on infor-
mation from Fukushima. This objective will also support safe and prompt decommission-

ing in Japan.”
Die wesentlichen Aktivitaten in der SEG on SAREF sind in Abb. 6.14 dargestellt.

Task 1: We will identify the needs for additional
safety knowledge of common interest:
« Review/screen possible research topics,
« Interact with other groups (e.g. BSAF), if required.

Potential topic areas
« Source terms

- Seismic response BSAF Project: Ongoing
 Hydrogen behaviour

» Containment behaviour
 Chemistry effects of seawater
« Human factors

Task 2: We will identify what kind of
data could be made available
from Fukushima:

« Collect information from relevant
Japanese organizations.

Decommissioning activity
°® at Fukushima

Task 3: We will identify possible
safety research activiti
in the common region:
« Create proposals for each of them.

Abb. 6.14 Schema der wesentlichen Aktivitaten in der Senior Expert Group (SEG) zu
Safety Research Opportunities Post-Fukushima (SAREF)

Die SEG zu SAREF identifizierte im Rahmen ihrer regelméaRigen Treffen unten aufgelis-
tete Themen fir die durch den Riickbau der Anlagen in Fukushima Daiichi wesentliche
Informationen durch Probenahmen und Inspektionen gewonnen werden kénnen und wo
generell Forschungsbedarf besteht. Sie legte Verantwortliche fest, die fir das Zusam-
mentragen der wesentlichen Informationen zum bisherigen Stand des Wissens verant-

wortlich zeichnen, wobei GRS firr Fragen des Containmentverhaltens und des Venting
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des Containments als auch zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung verantwortlich zeich-

nete:

Severe Accident Progression Recovery Phase

1. In-vessel Phenomena (France)

2. Primary System Failure (Sweden)

3. Primary Vessel Failure (Sweden)

4. Molten Core Concrete Interaction (Germany)

5. Pool-Scrubbing (Switzerland)

6. Containment Failure and Venting (Germany)

7. Fission Product Behaviour & Source Terms (Canada)

8. Hydrogen distribution & combustion (Switzerland)

SSC Performance and Condition

9. Salt Water and concrete debris effects (USA)

10. Mission Time and System Survivability

10.1 Cable and sealing (Finland) - related to Containment Integrity

10.2 Instrumentation (USA)

10.3 Pump seals (USA)

10.4 Steam driven RCIC pump (USA)

10.5 Relief valve and piping (USA)

10.6 Instrumentation and Control (USA)

— Recovery Phase
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11. Long-term Accident Management and Recovery (Japan)

12. Debris and Waste Management (Japan)

— General/already Addressed

13. External Events and Multi-unit Risk, and Loss of Ultimate Heat Sink (Korea, Italy)

14. Robustness of Electrical Systems (France)

15. Human Performance (Korea)

16. Seismic Response (Japan)

17. Spent Fuel Pool (USA)

18. Aging and environmental qualification of Systems, Structures, and Components

Die SEG zu SAREF bewertete das Interesse — ,safety research interest* und ,decom-
missioning interest* — gemeinsam (,consensual basis”). Es wurde bewertet, ob das Inte-
resse an den spezifizierten Themen aus Sicht der beiden Themen hoch, mittel oder nied-
rig ist und inwiefern die Wissensliicken sicherheitsrelevant sind. Dabei wurde auch
bewertet, welche Informationen aus dem Rickbau der Anlagen gewonnen werden kén-
nen und welchen Aufwand dies ggf. erfordern konnte. Aus dieser Bewertung bzw. dem

.Ranking“ ergaben sich folgende Themen:
— Severe accident progression:

in-vessel phenomena (H-H);

ex-vessel phenomena (H-H);

containment failure and venting (H-H);

fission product behaviour and source term (H-H).

—  Stress corrosion cracking performance and conditions:
— mission time and system survivability (H-L).
— Recovery phase:

— long-term accident management and recovery (M-H).
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Weitere Empfehlungen betrafen langzeitige als auch kurzzeitige gemeinsame internati-
onale Aktivitaten. Die SEG zu SAREF empfahl langzeitige Aktivitaten zu folgenden The-

men:

In-vessel phenomena and Reactor Pressure Vessel failure;

Ex-vessel phenomena;

Fission Product database compilation and measurement;

Mission time and system survivability.

Die SEG zu SAREF empfahl zunéchst in Vorbereitung der langzeitigen Aktivitaten fol-
gende zwei kurzzeitige Aktivitdten zu organisieren:

— Preparatory studies for fuel debris analysis (PreADES Projektvorschlag);

— Examinations inside reactor buildings (RBs) and PCVs and water sampling (ARC-F

Projektvorschlag).

Der in 2016 erstellte Bericht der SEG fasst die laufenden Forschungsaktivitdten zusam-
men, enthalt die von den Beteiligten erstellten Detailberichte als Anhang, zeigte die exis-
tierenden Licken im Wissen zu den unterschiedlichen Themen auf und bewertete diese
(Ranking), und beendete damit die Arbeit dieser SEG.

6.3.4 Teilnahme an Treffen zum Coriumverhalten im Rahmen von NUGENIA

Die Plattform NUGENIA ist das Ergebnis des Integrationsprozesses von drei grof3en

Netzwerken im Bereich der Reaktorsicherheitsforschung:

— Séaule eins der ,Sustainable Nuclear Energy Technology Platform (SNETP)®, vgl.
/ISNE 17/, die sogenannte ,Technology Working Group Gen Il & llI*

— Das NULIFE-Netzwerk zum Lebensdauer-Management von nuklearen Anlagen

— Das Netzwerk SARNET zu Kernschmelzunféllen

Das von der EU im sechsten und siebten Rahmenprogramm geférderte Forschungs-
netzwerk SARNET zu Kernschmelzunféllen hatte u. a. als Zielsetzung, die Netzwerkver-
bindung auch ohne Férderung durch die EU aus sich selbst zu erhalten.
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Der ehemalige Arbeitspunkt WP5 in SARNET2, ,MCCI and Debris Coolability”, wird
durch die unter dem Dach von NUGENIA angesiedelten Unterbereiche eins und zwei
der Technical Area 2 (TA2) ,Severe Accidents” fortgefuhrt: TA2.1 ,In-Vessel Corium/De-
bris Coolability“ und TA2.2 ,Ex-Vessel Corium Interactions and Coolability”. Als Ausge-
staltung des sich selbst erhaltenden Netzwerkes findet seit 2014 einmal jahrlich ein Tref-
fen der Gruppen TA2.1 und TAZ2.2 statt, auf dem die beteiligten Organisationen ihre
Fortschritte auf dem jeweiligen Forschungsgebiet berichten und Uberlegungen zu mog-
lichen gemeinsamen Forschungsvorhaben diskutiert werden. Diese Treffen werden zeit-
nah am selben Tagungsort ausgerichtet, um den von den Organisationen entsandten
Experten einen Besuch beider Fachgruppen zu ermdéglichen. Die Beteiligung liegt bei
ca. 40 Personen bei den beiden Treffen, darunter auch nicht-européaische Organisatio-

nen wie z. B. KAERI aus Korea, die Uber eine Mitgliedschaft bei NUGENIA verfiigen.

In den beiden Fachgruppen TA2.1 und TA2.2 wurden Fortschritte aus den wichtigsten
internationalen Gemeinschaftsprojekten, wie z. B. den von der EU im Rahmen von FP7
geforderten Forschungsvorhaben NUGENIA+ und CESAM, berichtet, wie auch Fort-
schritte aus nationalen oder bilateralen Forschungsaktivitaten. Ebenso wird tber die Nut-
zung der in gemeinschatftlichen Forschungsvorhaben wie SAFEST und ALISA internati-

onal zuganglich gemachten Experimentieranlagen berichtet.

Daruber hinaus wurden Ideen und Vorschlage fir zukinftige gemeinsame Projekte be-
sprochen. Mit Relevanz fiir die Modellentwicklung in COCOSYS hatte die GRS sich an
einem gemeinsamen Projektentwurf E2VR zum Ex-Vessel-Verhalten von Kernschmelze
beteiligt, der von CEA als Initiator vorbereitet wurde und auf die H2020-Ausschreibung
der EU im Oktober 2016 eingereicht wurde. Der Projektvorschlag zu E2VR greift u. a.
Empfehlungen des OECD-SOAR zu MCCI auf (vgl. Abschnitt 6.3.2), darunter die Ver-
besserung von Modellen fur die Langzeit-Wechselwirkung zwischen Schmelze und Be-
ton mit Ubergang zum Stopp der Betonerosion sowie fiir die Ausbreitung von Schmelze
unter Wasser. In der Entscheidung der EU vom Marz 2017 ist der Projektvorschlag zu
E2VR abgelehnt worden. Der Projektvorschlag soll in Giberarbeiteter Fassung in eine zu-

kunftige Ausschreibung der EU eingebracht werden.

Das néachste Treffen der Nugenia-TA2.1 und -TA2.2-Gruppen ist fur das Frihjahr 2018
geplant.
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7 Nutzerruckflisse und Qualitatssicherung

7.1 Benutzerunterstitzung und Ruckflisse aus der Anwendung

Das Interesse der Anwender an neu verfiigbaren Modellen in COCOSYS ist generell
sehr hoch, da die zugrunde liegenden Phanomene aktuell im Brennpunkt des Interesses
internationaler Experten stehen und Analysen von Unfallvorgdngen ohne Berlcksichti-
gung dieser Phanomene dem Vorwurf entgegen treten missen, dass diese mdaglicher-
weise nicht entsprechend dem internationalen Stand von Forschung und Technik durch-
gefuhrt worden sind. Obwohl der Qualitatssicherung (durch Validierung und intensiven
Testen) eine hohe Prioritét in den entsprechenden F&E-Programmen der GRS einge-
raumt wird, ist aufgrund der Komplexitat von Codes wie COCOSYS zu erwarten, dass
zeitgleich zur Modellentwicklung Probleme mit neuen Modellen bei internen und exter-
nen Anwendern identifiziert werden, die in engem zeitlichem Kontext zu diesen Arbeiten
behoben werden sollten. Es ist auch mdglich, dass durch den Einbau neuer Modelle
Seiteneffekte auf bestehende Berechnungsmethoden ausgeldst werden, die nicht durch
das entwicklungsnahe Testen ausgefiltert worden sind. Der Informationsrickfluss von
internen und externen Anwendern wird daher kontinuierlich im Hinblick auf solchen Mo-

dellanderungsbedarf aufgenommen und geprift.

Im Bearbeitungszeitraum dieses Vorhabens wurde eine Vielzahl von Nutzerriickflissen
zu Problemen mit dem Code ausgewertet und fiir die Verbesserung des Codes genutzt.
Nutzer sind mit einer Bereitstellung von korrigierten bzw. modifizierten Programmversi-
onen und bei der Datensatzerstellung bzw. bei Auswertungen von Rechnungen unter-

stiitzt worden.

7.1.1 Installationsprogramm

Fur das Betriebssystem Windows wurde ein gemeinsames Installationsprogramm fur
COCOSYS-ATHLET/ATHLET CD entwickelt. Der fir COCOSYSS zustandige Teil dieses
Installationsprogramms stellt folgende Untereinheiten des Codesystems COCOSYS auf
dem System des Anwenders bereit: Die verschiedenen COCOSYS-Hauptprogramme,
die notwendigen Werkzeuge fir die Kommunikation der COCOSY S-Hauptprogramme
untereinander und die bendtigten Werkzeuge fur die Auswertung der Rechnungen. Dar-
tber hinaus werden die fur den Ablauf von COCOSY'S bendtigten Umgebungsvariablen
erzeugt. Die Herausgabe der GRS-Programme mittels eines Windows-Installationspro-
gramms vereinfacht die Installation fir den Nutzer wesentlich, gleichzeitig verringert sich
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die Zahl von Problemen bei der ersten Anwendung der GRS-Programme. Die Entwickler
kénnen sich nun auf eine definierte Laufzeitumgebung beim Anwender verlassen,
wodurch die Bereitstellung von Hilfsprogrammen und die Fehlersuche beim Anwender

deutlich vereinfacht werden.

7.1.2 Restart-Fahigkeit

Im Zuge der Arbeiten zur COCOSYS-CoPool-Kopplung wurde festgestellt, dass die
Restart-Funktion (das ist diejenige Funktion in COCOSYS, die ein Wiederstart der Rech-
nung von vordefinierten Zeitpunkten erlaubt) fir einzelne Modelle (FRONT zur Hx-Ver-
brennung, die nasse Resuspension, die lodatbildung, Ausgabe vom AFP-Modell) nicht
ordnungsgeman funktionierte. Korrekturen wurden durchgefiihrt und anhand eines kom-
plexen Testbeispiels (in welchem viele Modelle angesprochen werden) erfolgreich tber-

pruft.

7.1.3 COCOSYS-CoPool-Kopplung

Weiterhin wurden einzelne, fiir die COCOSYS-CoPool-Kopplung bendtigte Schnittstel-
lenroutinen im Hinblick auf den Rechenzeitbedarf fir gekoppelte Rechnungen verbes-
sert. Der Rechenzeitbedarf fur gekoppelte Rechnungen mit CoPool fir einen THAI-

Versuchs konnte beispielsweise um einen Faktor 7 reduziert werden.

7.1.4 Sprih-Modell

Fur eine erfolgreiche Implementierung von Modellen in COCSYS durch fremde Institute
ist eine Unterstltzung der GRS erforderlich, da haufig COCOSY S-spezifische Randbe-
dingungen zu beachten sind. Das von der Ruhr-Universitat Bochum (RUB) im Rahmen
einer Dissertation entwickelte Modell zum spruhstrahlinduzierten Mitriss von Atmo-
sphére (,Entrainment”) wurde von der GRS in die aktuelle COCOSYS-Version Ubernom-
men. Diese Modellerweiterung zum spruhstrahlinduzierten Atmospharenmitriss ermog-
licht jetzt in Verbindung mit dem sogenannten IVO-Sprihmodell und der instationéren,
inkompressiblen Impulsgleichung flr Atmospharenverbindungen sowie einer speziell an-
gepassten Nodalisierung die Simulation der Wirkung von Sprihsystemen auf die Gas-
verteilung im Containment. Die Validierung dieses Modells durch RUB zeigt in den nach-
gerechneten Experimenten eine deutliche Verbesserung von Simulationen zur

Schichtungsauflésung und somit zur Gasverteilung.
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7.1.5 Rivulet-Modell

Von KIT wird fiur COCOSYS ein Modell zum Verhalten von Rinnsalen (Rivulets) an einer
Stahlschale entwickelt. Dieses Modell wird zur Simulation eines System zur Aul3enkiih-
lung des Sicherheitsbehélters durch Berieselung mit Wasser, wie z. B. beim ,Passive
Containment Cooling Systems (PCCS)“ des von Westinghouse angebotenen AP-1000
verwendet. GRS leistete Unterstiitzung bei der Implementation des Modells im Ther-
mohydraulik-Modul COCOSYS-THY. Das Modell liegt fur die Nutzung der GRS in der
Entwicklerversion von COCOSYS vor, muss aber noch fir die Anwendung auf einen
Testfall bzw. fir eine erste Validierung erttichtigt werden. Versuchsdaten fiir eine solche
erste eigene Validierung des Rivulet-Modells kénnten der GRS durch Nutzung von im
Rahmen des EU-Projekts ALISA bereit gestellten Experimenten zur Verfigung gestellt

werden.

7.1.6 Drainage an die Wand

Von der RWTH Aachen wurden erhebliche Instabilitaten von Rechnungen bei Nutzung
sogenannter DRAIN_WALL-Verbindungen (Drainage an die Wand) festgestellt, so dass
bendtigte Rechenzeiten deutlich gestiegen waren bzw. auch Programmabbriiche auftra-
ten. Ursache der Instabilitaten war die "symmetrische" Berechnung der partiellen Ablei-
tungen in der Jakobimatrix, mit der MalRgabe, dass ein Tausch von Start- und Zielzone
bei atmospharischen Verbindungen zu identischen Resultaten filhren muss. Eine Sto-
rung der Integrationsgrof3e in negativer Richtung fuhrt bei Drainageverbindungen unter
Umsténden zu negativen Massenstromen und folglich zu einer Unterbrechung und Re-
duktion der Zeitschrittweite. Mittels der Einfuhrung eines Flags wird die neue, symmetri-
sche Berechnung der partiellen Ableitung nur noch fur atmosphérische Verbindungen
durchgefuhrt. Die betrachteten Testrechnungen laufen dann wieder stabil.

7.1.7 l./Farbe-Modell

AREVA hatte im Rahmen des Vorhabens 1501457 zur Spaltproduktverteilung im Con-
tainment festgestellt, dass Modellverbesserungen bei der trockenen lod-Farbe-Wechsel-
wirkung auch unerwiinschte Auswirkungen auf die Wechselwirkung unter nassen Bedin-
gungen hatten. So wurden flr nasse Bedingungen teils unrealistische Ablagerungen an
Farbe berechnet. Das Modell im COCOSYS-Modul AFP wurde nun so modifiziert, dass
unter nassen Randbedingungen das friihere, in der Version V2.4v3 verfligbare Modell

verwendet wird. Allerdings sind auch hier noch Modellverbesserungen notwendig. Die
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Korrekturen wurden anhand OECD-BIP G-4, RTF-3B und THAI-lod-24 Uberprift. Unter
nassen Randbedingungen werden im lod-Farbe-Modell nun ahnliche Ergebnisse, wie
sie bei der friheren Anwenderversion V2.4v3 erzielt wurden, berechnet. Ein Fehler bei
der Organoiodbildung (Reaktionen 7 und 14) wurde ebenfalls behoben. Der Einfluss in

Bezug auf die Organoiodbildung zeigte sich im Versuch RTF 3B als erheblich.

7.1.8 Ruckflisse zu CCI

Mit der COCOSYS-Version V2.4v4 wurde erstmals das CCl-Hauptmodul auch an ex-
terne Anwender weitergegeben. Es beinhaltet das Modell zur Simulation der Schmelze-
Beton-Wechselwirkung. Die armenische TSO NRSC hatte CCl unter Nutzung einer spe-
Ziellen Code-Version bereits vorher fur das KKW Armenien-2 (WWER-440/W270) ange-
wendet. Zwischen der von NRSC verwendeten und der aktuell freigegebenen Anwen-
derversion V2.4v4 wurden u. a. Modelloptionen in CCl gedndert und die Eingabe fur die
Schmelze-Beton-Wechselwirkung auf die COCOSYS-typische Eingabe-Struktur gean-
dert. Die Wiederholung der friiheren NRSC-Rechnung mit COCOSYS V2.4v4 zeigte,
dass einige Verbesserungen bei der Benutzerfreundlichkeit des CCIl-Moduls erforderlich
waren, u. a. funktionierten Restart-Rechnungen mit CClI nicht. Die Restart-Option wurde
korrigiert und es erfolgen vorab erweiterte Tests auf Konsistenz der Nutzereingabe vor
Starten der Simulation. In der nachsten COCOSYS-Version sind Restart-Rechnungen
mit CCl wieder moglich, was insbesondere fiir CPU-aufwandige Anlagenrechnungen er-
forderlich ist. Weiterhin werden modulinterne Fehlermeldungen, die bisher u. U. verloren
gingen, jetzt auch in COCOSY S-Ausgabedateien geschrieben. Als Konsequenz der An-
wendung durch externe Nutzer wird zukunftig die Konsistenz von CCI und der zugeho-
rigen Version der MDB in COCOSYS geprift.

7.1.9 Ruckflisse zu AFP

Von AREVA wurde im Laufe der Arbeiten zum Vorhaben 1501457 festgestellt, dass eine
kombinierte Verwendung der Eingabeoption flr die systematische Variation von Modell-
parametern (oder von Anfangs- und Randbedingungen) unter Nutzung des Parameter-
Moduls und des umstrukturierten AFP-Moduls Probleme bereitet. Das Parameter-Modul
in COCOSYS wurde daraufhin erweitert. Ferner wurden noch zahlreiche Stabilitatsprob-
leme identifiziert. Diese wurden untersucht und groé3tenteils behoben. Die Korrektur zur
Verwendung der Parameter-Option in Kombination mit Speziespfaden im neuen AFP
wurde anhand eines einfachen Beispiels erfolgreich getestet. Eine entsprechend korri-
gierte Code-Version wurde an AREVA Ubergeben. Die Qualitat des neuen AFP-Moduls
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wurde weiter verbessert, allerdings ist in einzelnen Phasen die Rechenzeit erheblich.
Ursache sind u. a. die hohen Transferraten bei gleichzeitig kleinen Volumina (z. B. Film-

volumina). Hier sind noch weitere Untersuchungen notwendig.

7.2 Qualitatssicherung

Kernpunkte der Arbeiten zur Qualitatssicherung sind

— das Konfigurations- und Anderungsmanagement mittels SVN/Teamforge

— zeitnahe Aufarbeitung von Anwender-Ruckflissen (siehe Abschnitt 7.1)

— das parallel laufende Validierungsprojekt RS1544 sowie Vorganger

— das Regressionstesten

Das Konfigurations- und Anderungsmanagement wurde im laufenden Vorhaben i. W. fiir
drei COCOSYS-Versionen weiter verfolgt:

— fur die aktuelle COCOSYS-Anwenderversion V2.4v4, die bei externen Anwendern

verteilt ist

— fur die in Vorbereitung befindliche Version V2.4v5 zur erstmaligen Integration von
COCOSYS in das herauszugebende Softwarepaket AC?. Diese Version umfasst

Korrekturen von Fehlern, die in V2.4v4 identifiziert und behoben wurden.

— for die aktuelle Entwickler-Version V3, welche den Fortschritt der Modelle aus die-

sem Vorhaben umfasst (z. B. neues AFP, mehrere MCCI-Poaols, ...)

Alle Anderungen im COCOSYS-Programmsystem sind damit dokumentiert und daher

nachvollziehbar.

7.2.1 Umstellung der Kommunikationstechnik zwischen Untermodulen in
COCOSYS

Die Kommunikation der COCOSYS-Module untereinander erfolgt bislang bis einschliel3-
lich der Version V2.4v4 mittels des Prozesskommunikationswerkzeugs "Parallel Virtual
Machine" (PVM). Dieses Werkzeugwird nicht von der GRS entwickelt und ist frei verfig-
bar. Seit etwa 2010 wird PVM von den Autoren nicht mehr gepflegt, so dass PVM unter

Windows 7 zwar noch funktioniert, sich trotz verfligbarem Quellcode aber nicht mehr
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Ubersetzen lasst. Es zeigen sich bereits einzelne Probleme mit der vorhandenen Bi-
narversion von PVM, zum Beispiel kdnnen einzelne Routinen der Bibliothek und die Bib-
liothek fur die Programmiersprache FORTRAN nicht mehr verwendet werden. PVM
wurde fur die COCOSYS-Version V3 darum durch das Prozesskommunikationswerk-
zeug "Message Passing Interface" (MPI) ersetzt. COCOSYS greift auf die PVM-
Bibliothek Uber in C geschriebene Unterprogramme zu. Diese wurden so angepasst,
dass sie statt auf PVM nun auf MPI zugreifen. Der Ubersetzungsprozess wurde entspre-
chend angepasst. Die so erweiterten Schnittstellenroutinen fir MPI sind in den Entwick-
lungszweig von COCOSYS integriert worden. Zusatzlich wurde ein Quellcode geschrie-
ben, der das Laufzeitverhalten von PVM nachstellt. Dadurch beschrénken sich die
Anderungen am eigentlichen Quellcode des COCOSYS-Haupttreibers und den Modulen

auf ein Minimum.

7.2.2 Kopplung von ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS

Flr V2.4v5 wie auch fir V3 wird eine Integration in AC? und daher die Kopplungsmég-
lichkeit mit ATHLET bzw. ATHLET-CD vorgesehen und es wurden entsprechende Ar-
beiten zum Erstellen gekoppelter Versionen sowie zur Sicherstellung derer Funktionsfa-
higkeit durchgefihrt. Gekoppelte Rechnungen von ATHLET-CD und COCOSYS unter
Verwendung der jeweils neuesten, verfiigbaren Modelloptionen in der Entwicklerversion
V3 (z. B. Zonenfluten, Schmelze- und Isotopeniibertrag zwischen Primérkreis und Con-
tainment) werden zurzeit bei der GRS verstéarkt u. a. im Rahmen des OECD-Projektes
BSAF genutzt, um den Unfallablauf in Fukushima zu analysieren. Die GRS beabsichtigt,
ihre beiden Codeentwicklungen ATHLET/ATHLET-CD fur den Priméarkreis und
COCOSYS fir das Containment unter dem Namen AC? enger aneinander zu binden und
gemeinsam zu prasentieren und als ein Paket herauszugeben. Hierflir werden zurzeit
verschiedene Kopplungstechniken erwogen. Im Hinblick auf die neue Code-Strategie
der GRS und zur Unterstiitzung der internen Anwendung von gekoppelten Rechnungen
unter der Verwendung der jeweils aktuellsten Codeversionen waren im Projektzeitraum
aufwendige Arbeiten zur Erstellung gekoppelter Code-Versionen noétig. Dazu wurde zu-
nachst das Software-Archiv. von ATHLET/ATHLET-CD direkt in dasjenige von
COCOSYS (und zwar jeweils fur Anwenderversion V2.4v5 und Entwicklerversion V3)
importiert. Dadurch wird sichergestellt, dass die verwendete Codebasis in der gekoppel-
ten Version und den Standalone-Varianten (d. h. COCOSYS ohne Anbindung an
ATHLET/-CD) die gleiche ist. Dabei werden sowohl die Spezifika in COCOSYS selbst
mit der internen Kopplung seiner Module mittels der Prozesskommunikationswerkzeuge
PVM (V2.4v5) bzw. MPI (V3.0) berlcksichtigt und andererseits die Anbindung der Codes
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ATHLET und ATHLET-CD untereinander. Mit Fortschreibung des Modellstandes von
ATHLET-CD war auch die Anbindung zwischen ATHLET und ATHLET-CD geandert
worden, was Auswirkungen auf die Anbindung an COCOSYS hatte. Die ausflihrbaren
gekoppelten Rechencodes ATHLET(-CD)/COCOSYS wurden fir jede entsprechend des
Modellstandes der ATHLET-CD-Version bendtigte Kopplungstechnik tibersetzt und fur
Anwendungen bereitgestellt. Die dazu bendtigten Erweiterungen/Erganzungen in der
Softwareprojekt-Verwaltung wurden separat in das SVN-Repository eingepflegt.
Dadurch lassen sich gekoppelte ATHLET/CD/COCOSYS-Rechnungen zukinftig inklu-
sive des neuesten Modellstandes von ATHLET-CD testen, wobei die freigegebene Ver-
sion als Referenz erhalten bleibt. Durch den so synchronisierten Ubersetzungsprozess
von COCOSYS und ATHLET/ATHLET-CD koénnen Probleme in der Kopplung frih er-
kannt und behoben werden. Die Veroffentlichung eines gemeinsamen, konsistenten
GRS-Programmpakets AC? wird dadurch vereinfacht, und die gekoppelte Version ist

Uber einen langeren Zeitraum bereits intern validiert worden.

7.2.3 Regressionstesten

Ziel der Regression-Tests ist es einerseits, Verbesserungen im Programm zu zeigen,
und andererseits Software-Fehler zu identifizieren, die sich durch die Weiterentwicklung
von Modellen im Vergleich zu friheren Versionen eingeschlichen haben kénnen. Diese
kénnen in einzelnen integrierten Modellen, aber auch erst im Zusammenspiel mehrerer

Modelle auffallig werden.

Um die Qualitat des Codes zu gewahrleisten, wird flr das Regressionstesten ein Teil der
Experimente genutzt, die auch zur Validierung von COCOSYS herangezogen wer-den.
Es handelt sich um Experimente, die gut geeignet sind, den Uberblick tiber das entspre-
chende Themenfeld darzulegen, sowie erganzend um Anwendungen auf Reak-torsze-
narios. Dieses Vorgehen hat den Vorteil, dass sich der Modellfortschritt bei Einzel-Mo-
dellen in den zugehdrigen Experimentnachrechnungen isoliert Uberprufen lasst,
wahrend mit den Anlagenrechnungen das Zusammenspiel vieler implementierter Mo-
delle untersucht werden kann. Die Glte der Einzelmodelle l&sst sich aber nur an den

Nachrechnungen zu Experimenten beurteilen, da dort Experimentaldaten vorliegen.
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7.2.4 Kontinuierliche Integration von Modellen in das Codesystem

Zur unabhangigen Uberpriifung der Korrektheit von Anderungen am Quellcode betreibt
die GRS einen Jenkins-Server. Der Jenkins-Server automatisiert Prozesse bei der Soft-
wareentwicklung und tragt damit zur Qualitatssicherung in der Entwicklung bei. Damit
wird sichergestellt, dass gewisse Tests immer durchgefiihrt werden. So werden ver-
schiedene Probleme direkt entdeckt wie zum Beispiel: Code kann durch Entwickler A,
nicht jedoch bei Entwickler B tbersetzt werden. Oder: Code kann mit Compiler X, nicht
aber mit Compiler Y ubersetzt werden. Der Jenkins-Server kann automatisch das Uber-
setzen der neuen Softwareversion und definierte Testrechnungen durchfihren, sobald
ein Entwickler Anderungen am Quelicode (z. B. fur ein neues Modell) an das Softwarear-
chiv tUbertragt. Bei durch die einzelne Anderung hervorgerufenen Problemen wird der
Entwickler per E-Mail informiert. Fir COCOSYS sind entsprechende Aktionen durchge-
fuhrt worden, um das automatisierte Ubersetzen und Erstellen von Testrechnungen fir
die Betriebssysteme Windows und Linux mittels Jenkins durchfiihren zu lassen. Die Te-
strechnung stellt die Lauffahigkeit der Anwendung sicher. Die Automatisierung spart
dem Entwickler Zeit, da die Tests nicht manuell gestartet und ausgewertet werden mus-

sen.

7.3 Herausgabe einer neuen COCOSYS Version

Im Verlauf dieses Vorhabens RS1532 wurden, wie in Abschnitt 7.2 beschrieben, drei

Programmversionen gepflegt bzw. weiterentwickelt: V2.4v4, V2.4v5 und V3.0.

Im Mai 2016 wurde eine neue Uberarbeitung (Patch) der Anwenderversion, COCOSYS
V2.4v4, nach erfolgtem Regressionstesten frei gegeben und an Lizenzinhaber zum
Download bereitgestellt. Nachfolgende Korrekturen an der Anwenderversion nach Mai
2016 werden in den Zweig fUr den Patch V2.4v5 eingepflegt. Dieser Patch wird auch fir
die erstmalige Einbindung in das Programmsystem AC? vorbereitet und nach Freigabe
als offizielle Version in der Kopplung zu ATHLET bzw. ATHLET-CD an externe Institute
weitergegeben. Vor Freigabe von V2.4v5 ist zurzeit geplant, diese Version analog zur
Entwicklerversion V3 auf die Kommunikationssoftware MPI umzustellen und abschlie-
Rend in der Regression zu V2.4v4 zu Uberprifen. Die Freigabe von V2.4v5 ist fir Ende
2017 geplant.

Da wesentliche Programmfortschritte, die fur die durchgehende Simulation eines Unfalls

mit Kernschmelze benétigt werden, insbesondere der Ubertrag der Kernschmelze aus
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ATHLET-CD nach COCOSYS, nicht in der Version V2.4 enthalten sind, ist die derzeitige
Planung der GRS, die Fertigstellung und Freigabe einer neuen Version V3 mdglichst
zeitnah (~ Ende 2018) anzuvisieren. Aus diesem Grund soll das Regressionstesten der
Version V3 gegeniuber V2.4v4 bzw. V2.4v v5 im Validierungsvorhaben bereits zu Beginn
2018 gestartet werden, um friihzeitig Probleme dieser neuen Version zu identifizieren

und zu beheben.
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8 Zusammenfassung

Die GRS entwickelt fur aktuelle Fragestellungen der Reaktorsicherheitsforschung im In-
und Ausland eigene Analysemethoden. Hierzu gehdren die Rechencodes COCOSYS
und ASTEC als Simulationscodes fur Stor- und Unfélle im Sicherheitsbehalter bzw. der
Gesamtanlage. In diesem Vorhaben ist die Entwicklung von eigenen Modellen der GRS
fur Vorgange im Containment fur die genannten Simulationscodes — insbesondere
COCOSYS —fortgesetzt worden. Entsprechend der Ubergeordneten Zielsetzung wurden
hierzu relevante Modelle fiir die wichtigsten zurzeit untersuchten Themen gemaf inter-

nationalem Stand von Forschung und Entwicklung (F&E) aktualisiert und verbessert.

Im Kern des Vorhabens standen die Arbeiten zur Verbesserung von Einzelmodellen und
zur Erweiterung des Anwendungsbereiches von COCOSYS. Die durchgefiihrten Arbei-
ten lassen sich entsprechend der Modulstruktur von COCOSYS (Abb. 1.1) in die nach-

folgend genannten drei Themenbereiche untergliedern:

8.1 lod- und Spaltprodukte

Bei der Umstrukturierung des Moduls AFP fiir das Aerosol- und Spaltproduktverhalten
sind viele wesentliche Modelle fiir das Aerosolverhalten und fur die lodchemie auf zentral
gefuhrte und daher konsistente Bilanzen unter Nutzung der neuen Datenstrukturen in
AFP umgestellt worden. Mit der neuen Struktur des AFP-Moduls werden nunmehr Un-
klarheiten aufgrund von nicht-eindeutigen Bilanzen, wie sie in der alten Version des AFP-
Moduls auftreten konnten, ausgeschlossen. Dieser wichtige Meilenstein erlaubt eine gro-
Bere Zuverlassigkeit der Simulation und ist auch Grundlage fiir viele Modellerweiterun-
gen wie z. B. fiir das Abwaschen von Aerosolen von Wandflachen und den Einfluss von
aerosolférmigen Silberpartikeln als Senke fur flichtiges lod. Die Nutzung der neuen Ab-
waschsimulation mit hdherem Detaillierungsgrad in der Nodalisierung zeigt einerseits
zwar eine erheblich verbesserte Auflésung der Phanomenbeschreibung, stellt jedoch
auch eine groRe Herausforderung an die Stabilitéat der Simulation dar. In den Punkten

Stabilitat und Effizienz wéaren weitere Verbesserungen wiinschenswert.

Das Modell fir die Ablagerung von lod auf Farbanstrichen auf Strukturen unter verschie-
denen Feuchtebedingungen ist mal3geblich anhand der Erkenntnisse aus dem OECD-
BIP-Vorhaben und den Versuchen in der THAI-Anlage Uberarbeitet worden. Der Feuch-
teeinfluss wird jetzt basierend auf dem Dampfgehalt und gleichzeitiger Reaktion von
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Physisorption und Chemisorption simuliert. Erst damit lasst sich die Ausbreitung und

Ablagerung von I, auf Strukturen mit Farbanstrichen schllssig interpretieren.

Mit den aus diesem Arbeitspunkt resultierenden Modellverbesserungen wurde zum in-
ternationalen Wissensstand bei der Interpretation aktueller Versuche zum Themenkom-
plex Aerosole/Spaltprodukte (in der THAI-Anlage sowie bei OECD-BIP und -STEM) bei-

getragen.

8.2 Thermohydraulik im SB

Modelle zur Thermohydraulik im SB sind die Basismodelle in COCOSYS und weitge-

hend validiert, so dass nur noch punktuelle Erweiterungen vorgenommen wurden.

Die Simulation von Temperaturverteilungen in Wasserpools ist fur die korrekte Simula-
tion der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter, z. B. aufgrund des Einflusses der Ober-
flachentemperatur eines Wasserpools auf Warme- und Stoffibergénge, von grofRer Be-
deutung. In Zusammenarbeit mit ITWM Kaiserslautern wurde in diesem Vorhaben das
3D-Simulationswerkzeug CoPool, das bei ITWM entwickelt wird, fiir die Berechnung von
Stromungsvorgéangen in tiefen Wasserpools in der Anbindung an COCOSYS weiter ver-

bessert und in Testrechnungen erfolgreich tberpruft.

Mit derselben Motivation wurde das Modell in COCOSYS zum kompletten Auffillen von
Raumbereichen mit Wasser weiter verbessert. Mit dieser Modellerweiterung ist es mog-
lich, unter Verwendung einer geeigneten Diskretisierung des Raumbereichs in mehrere
atmospharische COCOSYS-Zonen das Fluten von Zonen mit Wasser sowie einen ent-
sprechenden Stofftransport zwischen Zonen mit dem verfligbaren Strémungsloser in
COCOSYS zu berechnen. Mit diesem Modell kdnnen ebenfalls Temperaturschichtungen
in wassergefillten Raumbereichen und verbesserte Abschatzungen der Oberflachen-
temperatur berechnet werden. Dieses Modell erlaubt fur viele Anwendungsbereiche, ge-
rade auch zur Simulation der Vorgéange im Sumpf von Druckwasserreaktoren (DWR),
eine realitatsnahe Simulation der Containment-Thermohydraulik mit nur wenig Mehrauf-
wand an bendotigter Rechenleistung. Bei Anwendung auf SWR-Druckabbausysteme wie
z. B. in den Analysen fur Fukushima traten noch Schwierigkeiten wéhrend starker tran-
sienter Vorgadnge mit Einblasen von Dampf tber die Abblaseleitungen der Sicherheits-
ventile in den Wasserpool auf. Gegeniiber dem 3D-Modell CoPool gibt es generell viele
Vereinfachungen und die Aufldsung ist entsprechend der Nodalisierung von Raumberei-
chen mit der typischen GrofRe von COCOSYS-Zonen sehr viel grober.
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8.3 Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten

Zwei elementare Fortschritte in der Simulationstechnik sind auf diesem Gebiet erzielt
worden: Zum einen ist fir den Ubertrag von Schmelze und der darin enthaltenen Spalt-
produkte zwischen Primarkreis (ATHLET-CD) und Containment (COCOSYS) zum Zeit-
punkt des RDB-Versagens ein vereinfachtes Modell erstellt worden, sodass Un-
fallablaufe mit Freisetzung von Kernschmelze ins Containment zukiinftig durchgehend
mit einer gekoppelten Rechnung mit ATHLET-CD/COCOSYS bzw. mit AC? simuliert
werden kdnnen. Zum anderen wurde COCOSYS ertiichtigt, um Unfallabldaufe mit meh-
reren Schmelzepools in verschiedenen Rdumen zu simulieren. An der Fortschreibung
des internationalen Standes von F&E zum Schmelzeverhalten im Containment wurde
intensiv durch substantielle Beteiligung bei der Erstellung des State-of-the-Art-Berichtes

der OECD/NEA zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung mitgewirkt.

Die Simulation der Kiihlung einer Ex-Vessel Schittung von Schmelzepartikeln mit dem
Rechencode COCOMO-3D der Universitat Stuttgart ist eingehend untersucht worden,
und es sind auf dieser Basis Vorschlage fur eine zukunftige, auf Korrelationen basie-
rende Simulation in COCOSYS abgeleitet worden. Im Hinblick auf ein zukinftiges Kern-
fangermodell sind die wichtigsten Merkmale von aktuellen Kernfangersystemen in Anla-
gendesigns und von verfligbaren Modellen zusammengestellt worden. Auf dieser
Grundlage ist ein erstes Modellkonzept fir die Simulation eines Kernféangers in
COCOSYS erstellt worden. Die Arbeiten zu den beiden letztgenannten Themen (Entste-
hung und Kihlung von Ex-Vessel-Schuttbetten, Kernfanger) sollen in einem nachfolgen-

den Vorhaben fortgesetzt werden.

8.4 Weitere Arbeiten

Neben diesen fachlichen Themenschwerpunkten wurden Arbeiten zur Pflege und Kon-
solidierung des COCOSYS-Quellcodes und der Code-Dokumentation (AP4) fortgefiihrt,
erfolgte die Beteiligung an internationalen Aktivitaten (AP5) wie den EU-Projekten
CESAM und JASMIN (beide zur Weiterentwicklung von ASTEC) sowie an fachgebiets-
bezogenen Initiativen der OECD/NEA, und es wurden kontinuierliche Qualitatssiche-
rungsarbeiten (AP6) wie z. B. die Auswertung von Informationsriickflissen der Anwen-

der der Rechencodes durchgefihrt.
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8.5 Ausblick

Aufgrund der intensiven Beteiligung der GRS in internationalen Vorhaben (OECD-THAI,
-BIP, -STEM), speziell auch in ausgewahlten Benchmark-Aktionen sowie zur Nachrech-
nung der Ereignisse in Fukushima (OECD-BSAF), haben sowohl der Rechencode
COCOSYS als auch eine erste gekoppelte Version von ATHLET / ATHLET-CD /
COCOSYS (zukunftig als AC? bezeichnet) kontinuierlich eine steigende internationale
Anerkennung erworben und sind fir die Untersuchung noch offener Fragestellungen in
der nationalen und internationalen Reaktorsicherheitsforschung sowie fiir die Fortschrei-

bung des internationalen Standes von F&E von grol3er Bedeutung.

Die Vorgange, die fur eine realistische Prognose des Quellterms zu berticksichtigen sind,
sind zahlreich und ihre Abh&ngigkeiten untereinander — insbesondere auch in der Wech-
selwirkung mit der Thermohydraulik — sehr komplex. Daher gibt es in vielen Einzelmo-
dellen noch grof3e Unsicherheiten, die zurzeit international weiterhin Gegenstand von
vertieften Untersuchungen sind. Wichtige Ruckwirkungen fir die Entwicklung von Mo-
dellen stammen aus Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen. Fir das neue, umstruktu-
rierte AFP-Modul in der COCOSY S-Entwicklerversion, das bereits eine Reihe der Mo-
delle fur das lod- und Spaltproduktverhalten beherbergt, ist die Wiederholung einer
solchen Analyse zum lodquellterm im Validierungsvorhaben RS1544 zu einem spéateren

Zeitpunkt noch vorgesehen, um erzielte Fortschritte in der Modellierung zu hinterfragen.

Fur viele Vorgange im Zusammenhang mit dem Verhalten der Kernschmelze im SB sind
Einzelmodelle in COCOSYS verfiuigbar. Der Validierungsstand der Einzelmodelle ist als
gut zu bezeichnen, allerdings erreichen die Experimente oft Grenzen im Hinblick auf die
technische Machbarkeit und einige wichtige Fragestellungen konnten deshalb noch nicht
geklart werden. Experimente und Modelle sind aus diesem Grund fur idealisierte und
generische Randbedingungen bzw. Geometrien ausgelegt. Hierzu wird zurzeit eine Sen-
sitivitdts- und Unsicherheitsstudie in RS1544 durchgefiihrt, aus welcher mégliche Hin-
weise flr weitere Modellverbesserungen abgeleitet werden sollen. Abgesehen davon ist
die Verbesserung der Anwendung von den Modellen auf reale Anlagen ein zentraler

Punkt fur zukilnftige Entwicklungsarbeiten.

Der gekoppelte Einsatz der Codes COCOSYS, ATHLET und ATHLET-CD ist bisher nicht
die Standardanwendung. Beim gekoppelten Betrieb wurden oftmals Probleme identifi-
zZiert, die nach Rucksprache zwischen Anwender und Codeentwickler individuell beho-

ben werden mussten, damit der Rechenlauf fir die zugrunde liegende Fragestellung zu
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Ende gefuhrt werden konnte. Eine Einschrankung des gekoppelten Betriebes lag vor
allem darin begriindet, dass bislang wegen fehlender Modelle noch kein durchgéngiges
Rechnen der spéaten Kernzerstérungsphase inklusive Durchschmelzen des RDB mit
Schmelzaustrag in das Containment moglich war. Diese Einschrankungen sind weitge-
hend abgebaut. Eine wichtige Zielsetzung ist es zuklnftig, die gekoppelte Anwendung
im Rahmen des neuen GRS-Codepakets AC? im Hinblick auf Verlasslichkeit, Robustheit

und Nutzerfreundlichkeit des neuen Codes zu starken.
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